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1 Einleitung und Zielstellung 1
1 Einleitung und Zielstellung 
Dem Verhalten der Mineralstoffe bei der Vergasung fester oder flüssiger Vergasungs-
stoffe muss in technischen Prozessen besondere Aufmerksamkeit gewidmet werden. 
Bei Vergasungsverfahren mit trockenem Ascheaustrag können Probleme entstehen, 
wenn die Asche partiell in Flüssigphasen übergeht. Bei Vergasungsverfahren mit 
Schlackeaustrag entstehen Probleme durch unvollständiges Aufschmelzen der Asche 
oder das Auftreten hochviskoser Schlacken. Weiterhin enthält die Asche Elemente, 
welche mit der Gasphase wechselwirken und Gasphasenverbindungen bilden. Daraus 
ergeben sich Probleme wie die Mobilisierung von Schadstoffen (Hg, As, Cd), die Bil-
dung von Katalysatorgiften oder die Bildung kondensierbarer Gasphasenverbindungen 
(Zn, Pb, K, Na), welche zur Ansatzbildung an gasseitigen Wärmeübertragerflächen 
beitragen. Eine weitere Problematik stellt die Korrosion von Feuerfestmaterialien auf-
grund ihrer Wechselwirkungen mit Schlacke- und Aschekomponenten dar.  
Da eine Vielzahl von technologischen Problemen beim Einsatz aschehaltiger Brenn-
stoffe mit dem Verhalten der Mineralstoffkomponenten zusammenhängt, besteht die 
Notwendigkeit, deren Verhalten im Prozess zu untersuchen und zu beschreiben. Dazu 
kann die Modellierung des Mineralstoffverhaltens auf Grundlage thermodynamischer 
Gleichgewichtsberechnungen einen Beitrag leisten.  
Die vorliegende Arbeit befasst sich mit der thermodynamischen Modellierung des 
British Gas-Lurgi-Prozesses (BGL)1. Es werden auftretende Schwachstellen des Pro-
zesses analysiert. Die Modellierung soll zu Betriebszuständen Aussagen liefern, wel-
che messtechnisch nicht oder nur mit hohem Aufwand erfassbar sind. Schwierigkeiten 
ergeben sich daraus, dass die Modellierung auf Grundlage des chemischen Gleichge-
wichtes basiert. Die Einstellung des Gleichgewichtsumsatzes kann jedoch nicht unein-
geschränkt vorausgesetzt werden. Deshalb werden Nichtgleichgewichtszustände 
definiert und im Modell berücksichtigt. 
Der Lösungsweg kann wie folgt stichpunktartig zusammengefasst werden: 
- Erstellung einer Schwachstellenanalyse und Benennung der technologi-
schen Probleme im Zusammenhang mit dem Asche/Schlackeverhalten, 
- Analyse der ablaufenden Vorgänge, welche zu technologischen Problemen 
führen, auf Basis von Prozessdaten und analytischen Untersuchungen von 
Stoffproben, 
- Erstellung einer Stoffbilanz, 
                                                
1Begleitung und Weiterentwicklung der BGL-Vergasung der SVZ-Schwarze Pumpe GmbH auf 
Basis des SMWK-Projektes „Neue BGL-Vergasung/COORETEC“ [1] 
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- Zusammenstellung einer Datenbank mit thermodynamischen Stoffdaten als 
Grundlage für die Modellierung, 
- Erstellung eines thermodynamischen Modells zur Abbildung des BGL-
Prozesses, 
- Anpassung des Modells an Nichtgleichgewichtszustände auf Grundlage der 
Stoffbilanz und der Analyse von Stoffproben, 
- Abbildung des mit der Stoffbilanz erfassten Betriebszustandes, 
- Abbildung von unbekannten Betriebszuständen. 
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2 Problematik der Mineralstoffkomponenten in techni-
schen Prozessen 
Im Folgenden wird dargestellt, welche Probleme im Zusammenhang mit Mineralstoffen 
in technischen Vergasungsprozessen hervorgerufen werden können. Dabei stehen die 
Alkalimetalle Kalium und Natrium, im Folgenden als Alkalien bezeichnet, im Mittel-
punkt. Vergleichend wird der Hochofenprozess betrachtet, da dieser Analogien zum 
BGL-Prozess aufweist. 
 
 
2.1 Ansatzbildung an Wärmeübertragerflächen und Agglome-
rationsvorgänge in Vergasungsprozessen 
Die Rohgastemperaturen bei Vergasungsprozessen nach dem Flugstromprinzip kön-
nen je nach Einsatzstoff und Verfahren 1300-1600 °C betragen. Flugstromvergaser mit 
Kühlschirm (Shell-Prozess, Prenflo-Prozess, Noell-Prozess) tolerieren dabei höhere 
Temperaturen, verglichen zu Verfahren ohne Kühlschirm (Texaco-Prozess). Um den 
thermischen Wirkungsgrad zu steigern, kann das heiße Rohgas zur Dampfproduktion 
über Wärmeübertrager geleitet werden. Auch bei zweistufigen Verfahren, welche einen 
chemischen Quench besitzen (E-Gas-Prozess, CCP-Prozess, EAGLE-Prozess) und 
die Rohgasaustrittstemperaturen im Bereich von 1000-1200 °C liegen, erfolgt die Ab-
wärmenutzung durch Rohgaskühler. [2] 
In den Wärmeübertragern kann „Fouling“ und „Plugging“ auftreten. Bei der dabei statt-
findenden Ansatzbildung spielen flüchtige Mineralbestandteile des Vergasungsstoffes 
eine zentrale Rolle. 
Beim großtechnischen Verbrennungsprozess in Kraftwerks-Dampferzeugern wurde die 
Ansatzbildung an rauchgasseitigen Wärmeübertragerflächen weitgehend untersucht 
und es existieren zahlreiche Arbeiten und Veröffentlichungen zu diesem Thema. In 
vielen Fällen sind Alkalisulfate zu beachten, die auf den rauchgasseitigen Wärmeü-
bertragerflächen kondensieren und eine Matrix für anhaftende Partikel bilden [3], [4], 
[5]. 
In Vergasungsprozessen, die eine reduzierende bis streng reduzierende Gasatmo-
sphäre aufweisen, sind Sulfate nicht existent. Die aus der Kraftwerkstechnik bekannten 
Bildungsmechanismen sind somit nicht vollständig übertragbar. Beschreibungen und 
Untersuchungen von Ansatzproblemen in Wärmeübertragern liegen für einige techni-
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sche Vergasungsanlagen in Integrated Gasification Combined Cycle - Prozessen 
(IGCC) vor.  
In [6] wird die Ansatzbildung im IGCC „Southern California Edison’s Cool Water Power 
Station“ beschrieben. In diesem IGCC kommt ein Texaco-Vergaser mit Strahlungs-
wärmeübertrager mit nachgeschaltetem Konvektionswärmeübertrager zum Einsatz. In 
Ansätzen beider Wärmeübertrager wurden Fluoride, Pyrrhotin (Fe-S-Verbindung) und 
Halit (NaCl) nachgewiesen. Insbesondere Eisensulfid, aber auch Alkalichloride werden 
als bindende Matrix für Partikel herausgestellt. Weiterhin wird beschrieben, dass ein 
erhöhter Chlor- und Natriumeintrag mit dem Vergasungsstoff zu einer zunehmenden 
Verfestigung der Ansätze führte. 
Eine ähnliche Kombination aus Texaco-Vergaser und Strahlungswärme- und Konvekti-
onswärmeübertrager kommt im IGCC „Tampa Electric Polk Power Station“ in Flori-
da/USA zum Einsatz. Aufgrund der Ansatzbildung im Eingangsbereich des Konvekti-
onswärmeübertragers musste dieser zwischen 1998 und 1999 19 mal gereinigt wer-
den. Änderungen an der Geometrie konnten die Reinigungsintervalle auf ca. 4 pro Jahr 
senken. Detaillierte Untersuchungen sind nicht beschrieben, es ist lediglich erwähnt, 
dass die Vergasungsstoffzusammensetzung und die Geometrie des Wärmetauschers 
einen wesentlichen Einfluss auf die Ansatzbildung haben. [7] 
Das im Rahmen des „Wabash River Coal Gasification Repowering Project“ errichtete 
IGCC in Indiana/USA ist mit dem E-Gas-Prozess und einem Rauchrohrwärmeübertra-
ger ausgestattet. In [8] und [9] wird beschrieben, dass Aschepartikel in Verbindung mit 
kondensierenden Aschekomponenten zum „Plugging“ und „Fouling“ im Wärmeübertra-
ger führten, wobei der Einströmbereich des Wärmeübertragers am stärksten betroffen 
ist. 
Das IGCC der ELCOGAS in Puertollano/Spanien wird mit dem Prenflo-Prozess und 
zwei Konvektionswärmeübertragern zur Hoch- und Mitteldruckdampferzeugung betrie-
ben. In [10] wird über „Fouling“ in den Dampferzeugern berichtet. Davon ist besonders 
der Mitteldruckdampferzeuger betroffen. Detaillierte Untersuchungen zum Kondensati-
onsverhalten von Aschekomponenten in den Dampferzeugern sind in [11] beschrieben. 
Die Hauptbestandteile der Ansätze unterschiedlicher Temperaturzonen sind in der 
Tabelle 1 zusammengefasst. Herausgestellt wird, dass insbesondere die Sulfide von 
Eisen, Zink und Blei die Ansätze dominieren. Es wird vermutet, dass die kondensie-
renden Verbindungen als bindende Matrix für Flugaschepartikel wirken. 
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Tabelle 1: Ansatzuntersuchungen im Wärmetauscher - IGCC-Puertollano [11] 
Temperaturbereich in °C Elemente dominierende Phasen 
900-750 Pb, As, Fe, Zn Galenit (PbS), Nickelin (NiAs), Pyrrhotin 
(Fe1-xS), Sphalerit (α-ZnS) 
750-500 Ge, Zn, Pb GeS2-GeO2, Sphalerit + Wurtzit (β-ZnS), 
Galenit  
400-300 Zn, Pb Sphalerit, Wurtzit, Galenit 
nicht zugeordnet K, Cl, Fe, As, Ni KCl, GeSnS3, Fe2As4O12, Ni3(As4O12) 
 
Weitere Hinweise auf die Ansatzbildung in Wärmeübertragern im Zusammenhang mit 
der Nutzung von Vergasungstechnologien sind in [12], [13] und [14] gegeben. In [2] 
werden besonders die Chlorverbindungen KCl, NaCl sowie NH4Cl als Matrixbildner 
bzw. „Kleber“ benannt. 
Experimentelle Untersuchungen sind in [15] und [16] vorgestellt. Neben den Partikelei-
genschaften, insbesondere der Korngrößenverteilung, wird die Ansatzbildung auf 
kondensierende Alkali- und Erdalkaliverbindungen zurückgeführt. 
Anhand der vorgestellten Literaturstellen wird geschlussfolgert, dass insbesondere 
Alkalichloride, aber auch Blei-, Zink- und Eisensulfide eine zentrale Rolle bei der An-
satzbildung von Wärmeübertragern einnehmen. 
Weitere technologische Probleme im Zusammenhang mit flüchtigen Aschekomponen-
ten stellen Agglomerationsvorgänge dar. In [12] werden Agglomerationsvorgänge 
zwischen Aschepartikeln in Wirbelschichten beschrieben. Die dabei gebildeten Asche-
agglomerate, auch als „Clinker“ bezeichnet, können aufgrund ihrer Größe vom Asche-
austragssystem nicht bewältigt werden. Deren Bildung wird auf Reaktionen zwischen 
gasförmigen Natriumverbindungen und Aschepartikeln zurückgeführt. Dabei entste-
hende Natriumsilikate weisen Schmelztemperaturen unter 1000 °C auf und führen zur 
Agglomeration der Aschepartikel.  
In [17] werden Agglomerationsvorgänge im Transportreaktor der „Power Systems 
Development Facility“ beschrieben. Bei diesem System wird der Vergasungsstoff mit-
hilfe eines Zyklons im Kreislauf geführt. Die Agglomeration der Partikel und die damit 
verbundene Ansatzbildung führten zum Ausfall des Kreislaufsystems. Als Bettmaterial 
kommt Sand zum Einsatz. Die Agglomeration des Bettmaterials und der Aschepartikel 
wird auf die Bildung von Natriumsilikaten zurückgeführt, wobei hauptsächlich Reaktio-
nen gasförmiger Natriumverbindungen mit dem Bettmaterial vermutet werden. Durch 
die Verwendung einer SiO2-armen Kohleasche als Bettmaterial konnte die Ansatzbil-
dung vermieden werden. 
Die Bildung von „Clinkern“ stellt auch bei Festbettvergasern ein Problem dar. Die Da-
koda Gasification Company betreibt seit 1984 Lurgi-Mark IV-Vergaser nach dem Lurgi-
 
2 Problematik der Mineralstoffkomponenten in technischen Prozessen 6
Festbett-Prinzip zur SNG-Produktion (Substitute Natural Gas). Die „Clinker“ blockieren 
den Ascheaustrag aus dem Vergaser über den Drehrost, sodass das Vergaserbett 
beräumt werden muss. Als Ursache für die Agglomerationsvorgänge wird die Bildung 
niedrigschmelzender Phasen mit Natrium angegeben. Durch die Begrenzung des 
Natriumeintrages mit der Kohle konnte die Bildung von „Clinkern“ vermieden  
werden. [18], [12]  
Von Störungen des Ascheaustrages bei Lurgi-Mark IV-Vergasern durch die Bildung 
von „Clinkern“ wird auch von Sasol/Südafrika berichtet. In [19] werden Untersuchungen 
vorgestellt, in denen durch Zugabe von Al2O3 zum Vergasungsstoff das Asche-
schmelzverhalten positiv beeinflusst wird. Neben der Vermeidung der „Clinker“-Bildung 
soll dadurch eine höhere Vergasungstemperatur ermöglicht werden, ohne partielle 
Schmelzen im Aschebett und die damit verbundene „Clinker“-Bildung hervorzurufen. In 
[20] wird die „Clinker“-Bildung mithilfe der Phasenanalyse untersucht. Dabei wird die 
Ausbildung partieller Schmelzen mit Feldspat in Zusammenhang gebracht, welcher 
sich aus den Mineralkomponenten der Kohleasche bildet und eine niedrige Schmelz-
temperatur aufweist. 
 
 
2.2 Alkalien im Hochofenprozess 
Erfahrungen und Untersuchungen aus der Hochofentechnologie in Zusammenhang mit 
dem Verhalten von Alkalien sind in [21], [22], [23] und [24] beschrieben. Aufgrund der 
Gegenstromfahrweise von Feststoff und Gas und des Temperaturprofils im Hochofen 
bildet sich ein Alkalikreislauf aus, der zu einer Anreicherung der Alkalien führt. Negati-
ve Auswirkungen im Zusammenhang mit Alkalien können wie folgt zusammengefasst 
werden: 
- Bildung von Feinkorn durch Zersetzung des Sinters und der Kokspartikel,  
- Ansatzbildung am Mauerwerk und damit Einengung des Ofenquerschnitts, 
- Korrosion des Mauerwerks. 
Eine schematische Darstellung zum Alkalikreislauf ist in der Abbildung 1 dargestellt. 
Die Entstehung des Alkalikreislaufes wird in [22], [23] und [24] folgendermaßen erläu-
tert: 
- Alkalieintrag mit komplexen Silikaten durch Koks und Möllerstoffe und 
Transport im Festbett in die Hochtemperaturzone, 
- Zersetzung der Silikate ab ca. 1500 °C unter Bildung von K(g) und Na(g), 
- Bildung von gasförmigen Alkalicarbonaten und Alkalicyaniden, 
- Aufstieg in die Niedrigtemperaturzonen und Kondensation, 
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- Schließen des Kreislaufes durch erneuten Transport der kondensierten Al-
kaliverbindungen in Hochtemperaturzonen und Bildung von K(g) und Na(g).  
 
 
Abbildung 1: Kreislauf von Kalium im Hochofen [22] 
 
Die Temperaturverteilung über das Festbett reicht von ca. 200 °C (Vorwärmzone, 
oberes Ende Schacht) bis ca. 2000 °C (Schmelzzone). Der Kreislauf bildet sich dazwi-
schen aus. In [23] wird von maximalen Anreicherungsgraden im Temperaturbereich 
von 1000 °C bis 1400 °C berichtet. In [22] wird der Alkalikreislauf dem Temperaturbe-
reich zwischen 700 °C und 1200 °C zugeordnet. 
In [23] sind für zwei Hochöfen Alkalieinträge mit dem Koks und den Möllerstoffen von 5 
und 2,3 kg/t Roheisen angegeben. Im Bereich der maximalen Anreicherung werden 
Alkalikonzentrationen im Festbett von 30 und 15,4 kg/t Roheisen benannt. Damit be-
trägt die Anreicherung der Alkalien bezogen auf den Alkalieintrag 600-670 %. Weiter-
hin werden Untersuchungen vorgestellt, bei denen über radioaktive Indikatoren (42K, 
140La) die Verweilzeit der Alkalien im Hochofen bestimmt wurde. Daraus lassen sich die 
Kreislaufmengen bestimmen. Diese werden mit 4,4-6,8 kg/t Roheisen angegeben, was 
der drei- bis vierfachen Menge des Alkalieintrages entspricht.  
Die Auswirkungen auf den Hochofenbetrieb betreffen neben einer erhöhten Feinkorn-
bildung die Ansatzbildung an der Feuerfestausmauerung. In [23] wird beschrieben, 
dass aufgrund alkalireicher Ansätze der Schachtdurchmesser in einem Hochofen in 
Kanada nach kurzer Betriebszeit von 7,9 m auf 3 m abnahm. 
Maßnahmen zur Senkung der Kreislaufmengen betreffen einen verminderten Alkaliein-
trag durch Koks und Möllerstoffe sowie das Zumischen von Zuschlagsstoffen. Die 
Wirkung der SiO2-reichen Zuschlagsstoffe liegt darin begründet, dass das Lösungs-
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vermögen der Schlacke für Alkalien mit abnehmender Basizität der Schlacke  
steigt [23]. 
 
 
2.3 Alkaliangriff auf Feuerfesterzeugnisse 
Die Korrosion von Feuerfesterzeugnissen ist in Vergasungsprozessen, in denen es zur 
Ausbildung einer flüssigen Schlacke kommt, ein zentrales Problem. In [25] werden 
Standzeiten für die Feuerfestausmauerung von 4 bis 18 Monaten, in [12] maximal 12 
Monate angegeben. Ähnliche Probleme sind aus Hochöfen oder der Glasindustrie 
bekannt [26]. 
Alkalien wird eine entscheidende Rolle bei den Korrosionsmechanismen von Feuer-
festerzeugnissen zugeschrieben. In [26] wird hervorgehoben, dass Alkalien als Oxide 
oder Salze sowohl fest, flüssig und besonders gasförmig eine korrosive Wirkung ge-
genüber Feuerfestmaterialien haben. 
Die Ursachen für die korrosive Wirkung können wie folgt zusammengefasst werden: 
- Bildung niedrigschmelzender Phasen, dadurch Auflösung des Feuerfestma-
terials [27], [28], [26], [29], [24], 
- Diffusion von Alkaliverbindungen in das Feuerfestmaterial und Bildung von 
Phasen mit gegenüber dem Feuerfestmaterial unterschiedlichen thermi-
schen und mechanischen Eigenschaften, Rissbildung infolge unterschiedli-
cher thermischer Ausdehnungskoeffizienten bei Aufheiz- oder Abkühlvor-
gängen [27], [24], 
- Diffusion von Alkaliverbindungen in das Feuerfestmaterial und Bildung ex-
pansiver Phasen, dadurch Rissbildung [30], [31], [32], [26], [24], [33]. 
Die Wirkung von dampfförmigen Alkaliverbindungen auf Feuerfesterzeugnisse auf 
Aluminiumoxidbasis in Hochöfen ist in [31] behandelt. Ausgehend von dampfförmigen 
Alkalicarbonaten kommt es zur Ausbildung von β-Aluminaten verbunden mit Volumen-
zunahmen von 15-17 %. Die korrosive Wirkung von Kaliumcarbonat ist verglichen zu 
Natriumcarbonat größer. Der Reaktionsmechanismus in reduzierender Atmosphäre 
wird entsprechend der Abbildung 2 angegeben. 
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3CO ? + 2K ? 
Al2O3 
K2CO3 + 2C  
β-Al2O3 + K2O?Al2O3 + C 
Abbildung 2: Mechanismus zur Bildung expansiver Phasen [31] 
 
In [32] wird ebenfalls die Bildung expansiver Phasen zwischen Alkalidämpfen und 
Feuerfestmaterial als Ursache der Feuerfestkorrosion angegeben. Für Al2O3-
Feuerfesterzeugnisse sind β-Al2O3, Leucit (K[AlSi2O6]) und Kaliophilit (KAlSiO4) als 
expansive Phasen aufgeführt. In SiO2-haltigen Feuerfesterzeugnissen reagieren Alka-
lidämpfe mit Mullit zu Kaliophilit.  
Die Korrosion von ZrO2-haltigen Feuerfesterzeugnissen ist in [28] und [34] behandelt. 
Durch Diffusion von Natrium in das Feuerfestmaterial kommt es zur Ausbildung neuer 
Phasen, in deren Folge ZrO2 in die Schlacke übergeht. 
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3 Thermodynamische Modellierung des Mineralstoff-
verhaltens 
Aufgrund der komplexen Wechselwirkungen der anorganischen Bestandteile der 
Einsatzstoffe ist es schwierig, eine Modellierung auf Basis kinetischer Ansätze aufzu-
bauen. Sowohl die Beschreibung chemischer Reaktionen auf Grundlage kinetischer 
Daten als auch die Erfassung des Stofftransportes durch Konvektion und Diffusion 
setzt eine breite Datenbasis voraus, welche für die Gesamtheit der ablaufenden Vor-
gänge nicht existiert. Die thermodynamische Modellierung auf Basis der Gleichge-
wichtschemie bzw. der Gibbs-Enthalpie-Minimierung stellt eine Möglichkeit dar, die 
komplexen Vorgänge abzubilden. Dabei ist ebenfalls eine breite Datenbasis Voraus-
setzung, besonders bei der Beschreibung von Mischphasen mit nichtidealen Wechsel-
wirkungen. Schwierigkeiten ergeben sich daraus, dass nicht alle in einem Prozess 
auftretenden Reaktionen bis zum Gleichgewichtsumsatz ablaufen. 
 
 
3.1 Modellierung des Mineralstoffverhaltens im Bereich der 
Verbrennung und Vergasung mineralstoffhaltiger Energie-
träger 
Bei der Vergasung und Verbrennung von Kohlen, Biomasse oder energiereichen Ab-
fallstoffen greift der Großteil der veröffentlichten Arbeiten die Problematik der Spurstof-
fe und der Alkalien auf.  
Besonders im Bereich der Kraftwerkstechnik ist die Freisetzung von Alkaliverbindun-
gen und deren Auswirkungen auf nachgeschaltete Prozesseinheiten von Bedeutung. 
Grundlegende Untersuchungen zur Alkalifreisetzung und Alkalieinbindung mit Knud-
sen-Effusions-Massenspektrometrie (KEMS) oder thermogravimetrischer Analyse 
(TGA) und die Beschreibung der Vorgänge mit thermodynamischen Berechnungen 
sind in [35], [36], [37], [38], [39], [40], [41], [42], [4] und [5] vorgestellt. Neben der Be-
schreibung der Freisetzung der Alkalien aus Kohlen bei der Verbrennung steht die 
Entwicklung der Heißgasreinigung (Sorptionsmaterialien, „Getter“) im Vordergrund, um 
zum Beispiel bei Prozessen wie der Druckkohlestaubverbrennung oder Gas- und 
Dampfturbinen-Kraftwerken (GUD) mit Druckwirbelschichtfeuerung die niedrigen 
Grenzwerte für Alkalien im Hinblick auf die Gasturbinen einzuhalten. Weitere Problem-
stellungen betreffen die Korrosion von Feuerfestmaterialien und die Bildung von Ansät-
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zen an Wärmeübertragerflächen. Untersuchungen zum Spurstoffverhalten bei der 
Kohleverbrennung auf Grundlage thermodynamischer Berechnungen sind in [43] für 
eine Steinkohlenfeuerung und in [44] für Wirbelschicht- und Kohlestaubfeuerungen 
beschrieben. Auch im Bereich der Müllverbrennung wird versucht, die Verteilung von 
Alkalien und Spurstoffen auf die Prozessströme mit thermodynamischen Modellen zu 
beschreiben [45], [46]. 
Ein Überblick über thermodynamische Betrachtungen zu Problemstellungen in Verga-
sungsprozessen ist in der Tabelle 2 enthalten. Die behandelten Problemstellungen 
können wie folgt zusammengefasst werden: 
- Spurstoffverhalten bzw. Spurstoffverteilung und deren Auswirkungen auf 
nachgeschaltete Prozessstufen sowie Umweltaspekte [47], [48], [49], [50], 
[51], [52], [53], [54], [55], [56],  
- allgemeine Berechnung zum Verhalten von Alkalien unter Vergasungsbe-
dingungen (Flüchtigkeit, Ansatzbildung, Agglomeration) [57], [51], [58], [52], 
- Agglomerationsvorgänge (Festbettvergaser, Wirbelschichtvergaser) [20], 
[59], [60], 
- Korrosion von Feuerfestmaterialien [61]. 
Schwerpunkte liegen bei der Beschreibung des Spurstoff- und Alkaliverhaltens. Neben 
der Freisetzung von Spurstoffen und Alkalien bei der Vergasung ist deren Kondensati-
onsverhalten in nachgeschalteten Prozessstufen von Interesse. Im Hinblick auf die 
Einsatzstoffe stehen neben Kohlen unterschiedliche Biomassen im Vordergrund, was 
mit den teilweise hohen Alkaligehalten und den damit auftretenden Problemen zu 
begründen sein dürfte. Neben dem Vergleich der Berechnungsergebnisse mit Pro-
zessdaten werden analog zu den Arbeiten an Kraftwerksfeuerungen die Berechnungen 
mit KEMS- oder TGA-Untersuchungen abgeglichen. 
Die Freisetzung der Alkalien erfolgt unter Bildung gasförmiger Alkaliverbindungen wie 
KCl(g), KOH l(g), KCN l(g) und K l(g) sowie den analogen Verbindungen für Natrium. 
Die Kondensation dieser Verbindungen führt zur Bildung von Salzschmelzen. Der 
Chlorgehalt hat einen wesentlichen Einfluss auf die Freisetzung. Nach [58] ist der 
Anteil von Alkalien in der Gasphase linear vom Chlorgehalt des Einsatzstoffes abhän-
gig, wohingegen für Schwefel keine Zusammenhänge gesehen werden. Weiterhin wird 
der Einfluss der Schlackezusammensetzung auf die Alkalifreisetzung betont. Demnach 
führen niedrige Schlackenbasizitäten zu einer verminderten Alkalifreisetzung. Bei der 
Untersuchung von Agglomerationsvorgängen wird den Alkalien die Bildung einer „Kle-
berphase“ zugeschrieben, indem sie niedrigschmelzende Silikatphasen bilden. 
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Tabelle 2: Überblick über thermodynamische Modelle zur Beschreibung des Mineral-
stoffverhaltens in Vergasungsprozessen 
Quelle Prozess/Problemstellung Software und Stoffdatenbanken/Besonderheiten 
[47], 
[48], 
[49] 
Lurgi-Drehrostvergaser - Sasol 
Verteilung der Spurstoffe im Vergaser 
(Hg, As, Se, Cd, Pb, Cu, Mo, Ni, Zn, 
Ba, Co, Cr, Mn, V) 
Einsatzstoff: Steinkohle  
FactSage 5.3, FACT-Datenbanken 
3 Stufen-Modell, Vergleich der Modellrechnungen 
mit der analytisch ermittelten Elementeverteilung 
im Vergaserbett (Probenahme durch schichtweisen 
Austrag des Festbetts über Drehrost, Elementar-
analyse und Röntgendiffraktometrie) 
[20] Lurgi-Drehrostvergaser - Sasol  
Mineralphasenumwandlung im Fest-
bett, Clinkerbildung 
Einsatzstoff: Steinkohle 
FactSage 5.3, FACT-Datenbanken 
3-Stufen-Modell, Vergleich zur analytisch unter-
suchten Mineralphasenumwandlung im Vergaser-
bett (Proben aus unterschiedlichen Zonen, Rönt-
gendiffraktometrie) 
[50] Vergaser mit zirkulierender Wirbel-
schicht und Heißgasfilter, Pilotanlage 
von British Coal 
Spurstoffverteilung (As, B, Be, Cd, Co, 
Cu, Pb, Sb, Sn, V, Zn)  
Einsatzstoff: Mischung aus Kohle und 
Klärschlammpellets 
MTDATA Version 4.60, SGTE-Datenbank Version 
5.3 
Vergleich der Spurstoffverteilung mit analysierten 
Proben aus Pilotanlage  
 
[51] Vernamo-Vergaser (zirkulierende 
Wirbelschicht mit Heißgasreinigung) 
Alkali- und Spurstofffreisetzung bei 
Biomassevergasung- und Verbren-
nung und Auswirkungen im IGCC-
Prozess 
SimuSage mit FACT 5.4 Datenbanken 
Berechnung der Gehalte von Alkaliverbindungen, 
Sulfiden und Chloriden im Rohgas für unterschied-
liche Einsatzstoffe (Hölzer, Stroh, Miscanthus) 
Vergleich zu Laboruntersuchungen (Molekular-
strahl-Massenspektrometer) 
[59], 
[60] 
30 bar - Wirbelschichtvergaser (Tech-
nikumsanlage) und atmosphärischer 
Wirbelschichtvergaser (Termiska 
Process AB - Schweden) 
alkaliinduzierte Agglomeration des 
Bettmaterials bei Einsatz unterschied-
licher Biomassen 
ChemSage, Datenbank zusammengestellt aus 
SGTE-Datenbank, Barin und Knacke, HSC-
Chemistry for Windows 
Vergleich der Modellrechnungen mit Wirbelschicht-
vergasern, Agglomeration des Bettmaterials 
(Bildung niedrigschmelzender Alkalisilikate mit Si-
reichen Bettmaterialien) mit Modell vorhersagbar 
[54] Wirbelschichtvergaser (VTT-Process, 
Finnland) 
Verteilung und Mobilisierung der 
Spurstoffe und deren Auswirkungen 
auf den Prozess (Agglomerationsvor-
gänge, Heißgasfilter, Wärmeübertra-
ger, Heißgaszyklon) 
Einsatzstoff: verschiedene Biomassen 
und SRF (solid recovered fuels) 
ChemApp, kombinierte Datenbank BASGAS0.DAT 
mit Daten aus JANAF, Barin und Knacke, FACT 
5.2, SGTE 1996, Ivtan Thermo 3.0, MZ-DATA, 
GFE Base, HSC 5.1 und eigenen Daten 
Kinetische Hemmung berücksichtigt, indem Haupt-
komponenten (Ca, Al, Si) nicht vollständig in 
Rechnungen berücksichtigt wurden 
Vergleich zu Stoffbilanzen aus Versuchsvergaser, 
beste Übereinstimmung bei Rechnungen ohne 
Hauptkomponenten 
[52] Wirbelschichtvergaser (Air-Blown 
Gasifier - British Coal Technology 
Development Division) 
Mobilisierung von Spurstoffen und 
Bildung von Salzschmelzen 
FACTWIN 3.05, FACT-Datenbank   
Vergleich der Berechnungsergebnisse zu experi-
mentellen Daten zeigt Übereinstimmung 
[53] Prenflo-Vergaser (Fürstenhausen) 
Verteilung der Spurstoffe auf Produkt-
ströme (Cr, Ni, Ba, Mn, V, Mo, Cu, Be, 
Sb, B, As, Cd, Pb, Tl, Sn, Zn) 
FACTWIN mit FACT-Datenbank, MTDATA mit 
MTOX- und MELTS-Datenbank und Ergänzung mit 
der MIRO-NPL-Datenbank (Spurstofflösung in 
oxidischer Schmelze nach IMCC-Modell) 
Verwendung verschiedener Datenbanken und 
Programme je nach Spurenstoff 
Vergleich der Berechnungsergebnisse zu experi-
mentellen Daten zeigt generelle Übereinstimmung 
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Fortsetzung Tabelle 2: 
Quelle Prozess/Problemstellung Software und Soffdatenbanken/Besonderheiten 
[55] Kohlevergasung 
Verhalten von Spurstoffen bei der 
Kohlevergasung (Cd, Se, As, Pb, Zn) 
und Maßnahmen zu deren Entfernung 
aus dem Rohgas  
SOLGASMIX 
Vergleich zu Laboruntersuchungen mit Fallstrom-
reaktor und thermogravimetrischen Messungen 
[56] Kohlevergasung 
Verhalten von Spurstoffen bei der 
Kohlevergasung (Co, Be, Sb, As, Cd, 
Pb, Zn, Ni, V, Cr), besonders deren 
Verflüchtigung und Kondensation in 
nachgeschalteten Prozessstufen 
HSC-Chemistry 4.0 
Einteilung der Spurstoffe entsprechend ihres 
Kondensationsverhaltens (nicht flüchtig, flüchtig 
und kondensiert in Rohgasbehandlung, total 
flüchtig) 
[61] Kohlevergasung mit Schlackeausbil-
dung  
Korrosion des Feuerfestmaterials auf 
Chromoxid-Basis durch Schlacke 
FactSage 5.3.1, SGTE-Datenbank (1996) 
Simulation der Schlackeinfiltration in das Feuer-
festmaterial durch schrittweise Berechnung und 
Ausschluss aller festen Phasen vor nächstem 
Berechnungsschritt, damit chemische Veränderung 
in Schlacke berücksichtigt  
[57] Verhalten von Alkalien und Chlor bei 
der Vergasung und Verbrennung von 
Biomasse 
FactSage 
Parameterrechnungen zum Einfluss der Tempera-
tur, des Drucks und des Luft-
Brennstoffverhältnisses auf die Bildung gasförmi-
ger Alkaliverbindungen 
[58] Kohlevergasung und -verbrennung 
Freisetzungsverhalten der Alkalien und 
Bildung von Silikat- und Salzschmel-
zen, Ansatzbildung durch kondensie-
rende Alkaliverbindungen 
FACTWIN, FACT-und SGTE-Datenbanken 
Vergleich der Alkalifreisetzung unter oxidierenden 
und reduzierenden Bedingungen und Vergleich der 
Berechnungsergebnisse zu Literaturdaten, Cl-
Gehalt hat großen Einfluss auf Freisetzung 
 
 
3.2 Struktur von flüssigen Schlacken und Schlackenbasizität 
Strukturmodelle von Schlacken sind eine wichtige Voraussetzung, um thermodynami-
sche und physikalische Eigenschaften mit Lösungsmodellen oder Viskositätsmodellen 
zu beschreiben. Ein Überblick über die Struktur von Schlacken ist in [62], [63] und [64] 
gegeben. Da SiO2 oftmals zu den Hauptkomponenten von Aschen/Schlacken zählt, 
spielt die kristalline Tetraederstruktur von SiO2 eine besondere Rolle. Die SiO44--
Tetraeder sind über Sauerstoffatome miteinander verbunden und bilden ein ring- oder 
kettenförmiges Netzwerk aus. Die verbindenden Sauerstoffatome werden als BO (brid-
ging oxygens) bezeichnet. Kationen wie Na+, Ca2+ oder Mg2+ brechen diese Bindungen 
unter Bildung von NBO (non-bridging oxygens, O-) und freien Sauerstoffionen (O2-) auf. 
Der Polymerisationsgrad des Netzwerkes wird als Verhältnis von NBO zur Anzahl 
tetraedrisch koordinierter Atome (Si) ausgedrückt. Entsprechend ihrer Wirkung als 
Netzwerkbildner oder Netzwerkwandler können die potentiell in Schlacken vorkom-
menden Komponenten nach [63] wie folgt eingeteilt werden: 
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- Netzwerkbildner: Si4+, Ge4+, Ti4+, 
- Netzwerkwandler: Na+, K+, Mg2+, Ca2+, Fe2+, Cr3+, Ti4+, V5+, Ba2+, Sr2+, 
- Amphoter: Al3+, Fe3+, B3+, Zn2+. 
Die Wirkung der Alkali- und Erdalkalimetalle auf das Netzwerk kann nach [63] mit den 
Gleichungen 3.1 bis 3.3 ausgedrückt werden. 
 
≡Si−O−Si≡ + M2O ? ≡Si−O-M+ +  M+O-−Si≡  mit M = K, Na, Li     (3.1) 
≡Si−O−Si≡ + MO ? ≡Si−O−M−O−Si≡   mit M = Ca, Mg      (3.2) 
≡Si−O−Si≡ + MO ? 2(=Si−O-) +  M2+   mit M = Ca, Mg      (3.3) 
 
Die als Amphoter klassifizierten Komponenten können je nach Schlackezusammenset-
zung als Netzwerkbildner oder Netzwerkwandler wirken. Stehen Kationen zum La-
dungsausgleich zur Verfügung, wird AlO45- z.B. als NaAlO44- in das Netzwerk einge-
bunden. Die zum Ladungsausgleich herangezogenen Kationen stehen dann nicht mehr 
als Netzwerkwandler zur Verfügung. Fe3+ kann ebenfalls als Tetraeder in das Netzwerk 
eingebunden werden. Dabei ist das Verhältnis Fe3+/(Fe3++Fe2+) entscheidend. Je höher 
dieses Verhältnis ausfällt, desto eher wirkt Fe3+ als Netzwerkbildner. [64] 
Die Einteilung der Schlackekomponenten in Netzwerkwandler und Netzwerkbildner ist 
auch eng mit ihrer Wirkung als Säure oder Base verbunden. Nach [63] können die 
Schlackekomponenten in basische und saure Oxide eingeteilt werden. In Anlehnung 
an die Theorie von Brönsted, nach der eine Säure in einer wässrigen Lösung ein Pro-
tonendonator ist, wird in oxidischen Schmelzen eine Base als Sauerstoffdonator gese-
hen. Damit wirken basische Oxide als Netzwerkwandler. Saure Oxide gelten als Sau-
erstoffakzeptoren und somit als Netzwerkbildner. Die Gleichungen 3.4 und 3.5 veran-
schaulichen das Prinzip. 
 
O2- -Aufnahme bei Netzwerkbildnern: SiO2 + 2O2- ? SiO44-      (3.4) 
O2- -Abgabe bei Netzwerkwandlern: CaO ? Ca2+ + O2-       (3.5) 
 
Das Verhältnis aus basischen zu sauren Oxiden wird als Basizität bezeichnet. In der 
Tabelle 3 sind verschiedene Verhältnisgleichungen zur Beschreibung der Basizität 
zusammengefasst. 
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Tabelle 3: Verhältnisgleichungen zur Beschreibung der Basizität von Schlacken 
Gleichung  Quelle 
xCaO/xSiO2 Konzentrationen in Ma.-% [64], [24] 
xCaO/(xSiO2+xAl2O3) Konzentrationen in Ma.-% [64] 
(xCaO+xMgO)/xSiO2 Konzentrationen als Molenbruch [64] 
(xCaO+xMgO)/xSiO2 Konzentrationen in Ma.-% [64] 
(xCaO+xMgO)/(xSiO2+xAl2O3) Konzentrationen in Ma.-% [24] 
 
Anhand dieser Strukturvorstellungen lassen sich Aussagen zum Viskositätsverhalten 
von Schlacken ableiten. Demnach kann beispielsweise die Viskosität einer sauren 
Schlacke durch Zugabe eines basischen Flussmittels gesenkt werden. Weiterhin ste-
hen die Basizität und die Struktur von Schlacken im Zusammenhang mit dem Freiset-
zungsverhalten von Alkalien. Wie im Abschnitt 2.2 beschrieben, kann die Einbindung 
der Alkalien in die Schlacke im Hochofen durch saure Zuschlagstoffe erhöht werden. 
Entsprechend der beschriebenen Schlackestruktur wird damit der Anteil von Netzwerk-
bildnern erhöht, wodurch mehr Alkalien unter Depolymerisation des Netzwerkes einge-
bunden werden. 
Eine weitere wichtige Größe stellt die optische Basizität dar. Der „nephelauxetic“-Effekt 
führt zu einer Verschiebung der Adsorptionsbanden im UV-Bereich bei Elektronenab-
gabe. Die Fähigkeit der Schlacke, Elektronen abzugeben, wird als Maß für die Basizität 
gesehen. Die optische Basizität Λ ist nach Gleichung 3.6 definiert. 
 
Λ = Kapazitätder Elektronenabgabe der Schlacke
Kapazitätder Elektronenabgabe vonCaO
        (3.6) 
 
Abhängig von der Schlackezusammensetzung kann die optische Basizität berechnet 
werden. Die entsprechenden Gleichungen sind in [64] aufgeführt. Die optische Basizi-
tät korreliert mit Eigenschaften von Schlacken. Zum Beispiel steht die Verteilung von 
Elementen (S, P, O, Mn, V) zwischen Schlacke- und Metallphase in Verbindung mit der 
optischen Basizität der Schlacke. Weiterhin gibt es Korrelationen zwischen der Löslich-
keit von Oxiden und der optischen Basizität. 
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3.3 Grundlagen der thermodynamischen Modellierung 
Die Grundlagen des chemischen Gleichgewichtes sind in Standardwerken [65], [66] 
ausführlich behandelt. Deshalb wird an dieser Stelle nur ein kurzer Überblick gegeben 
und auf die Literatur verwiesen. 
Generell befindet sich ein System im chemischen Gleichgewicht, wenn die Gibbs-
Enthalpie bzw. die freie Enthalpie des Systems ein Minimum erreicht hat. Es gibt zwei 
grundlegende Herangehensweisen, auf die Zusammensetzung der Reaktionsmischung 
im Gleichgewicht zu schließen. Anhand von Tabellenwerken wie Barin [67] kann für 
eine stöchiometrische Reaktion bei gegebener Temperatur und Druck und der Anwen-
dung des Massenwirkungsgesetzes die Zusammensetzung der Reaktionsmischung 
berechnet werden. Bei der Betrachtung komplexerer Systeme müssen entsprechende 
unabhängige Reaktionsgleichungen aufgestellt werden. Unter Anwendung des Mas-
senwirkungsgesetzes und der Einhaltung der Massenbilanz ist die Berechnung der 
Zusammensetzung der Reaktionsmischung möglich [68]. Diese Methode hat den Vor-
teil, dass bei den einzelnen Reaktionen durch Vorgabe von „Temperatur-Approachen“ 
der Gleichgewichtsumsatz an Einschränkungen aufgrund von Stofftransport oder Kine-
tik angepasst werden kann. Nachteilig ist, dass alle unabhängigen Reaktionen im 
betrachteten System bekannt sein müssen, sodass dieser Lösungsweg für Systeme 
mit vielen Komponenten praktisch nicht anwendbar ist [69]. 
Für komplexe Systeme mit mehreren Komponenten und Phasen wird die Gleichge-
wichtszusammensetzung durch die Minimierung der Gibbs-Enthalpie berechnet. Die 
Gibbs-Enthalpie des betrachteten Systems setzt sich aus der Summe der Gibbs-
Enthalpien aller Phasen zusammen. Bei den Phasen kann es sich um einzelne Kom-
ponenten wie Graphit handeln. Die molare Gibbs-Enthalpie einer solchen stöchiometri-
schen Phase ist nur von der Temperatur T und dem Druck p abhängig. Handelt es sich 
um eine aus mehreren Komponenten bestehende Mischphase, ist die molare Gibbs-
Enthalpie gm zusätzlich von der Zusammensetzung der Mischphase bzw. den Stoff-
mengen ni der Phasenkomponenten abhängig und nach [69] durch folgende Gleichung 
beschreibbar. 
 
= + +m ref id exi i ig (T,p,n ) g (T,p,n ) g (T,n ) g (T,p,n )i           (3.7) 
 
Die Gibbs-Enthalpie einer idealen Mischung ist zusammengesetzt aus dem Beitrag der 
reinen Phasenkomponenten gref und dem Beitrag durch die Wechselwirkungen zwi-
schen den Komponenten in einer idealen Mischung gid. Bei einer realen Mischphase, 
welche Abweichungen zum Idealverhalten aufzeigt (Mischungsenthalpie, Mischungslü-
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cken, unterschiedliche Wechselwirkungen zwischen Komponenten), muss der dritte 
Term gex mit berücksichtigt werden. Mit der als Exzessenthalpie bezeichneten Größe 
werden nichtideale Wechselwirkungen bzw. deren Beitrag zur Gibbs-Enthalpie der 
Mischphase erfasst. Die thermodynamischen Daten zur Berechnung der Gibbs-
Enthalpien sind in Datenbanken hinterlegt. Dazu gehören die Standardenthalpie und 
die Standardentropie aller reinen Phasenkomponenten (Standardbedingungen: 
289,15 K, 1 bar). Zur Berücksichtigung der Temperaturabhängigkeit von Enthalpie und 
Entropie ist weiterhin die Temperaturfunktion der Wärmekapazität bei konstantem 
Druck hinterlegt. Über die Gibbs-Helmholz-Gleichung sind Gibbs-Enthalpie, Enthalpie 
und Entropie verbunden.  
Zur Beschreibung von Wechselwirkungen in realen Mischphasen kommen unterschied-
liche Modell zum Einsatz, zum Beispiel: 
- Assoziativmodell, 
- Substitutionelle Mischung, 
- Untergittermodell, 
- Quasichemisches Modell,  
- Zellenmodell bzw. Gaye-Modell, 
- IMCC-Modell (Ideal Mixing of Complex Components). 
Ausführliche Zusammenstellungen und Beschreibungen vorhandener Modelle sind in 
[70], [71] und [72] gegeben.  
Flüssige Schlacken weisen starke Abweichungen vom idealen Verhalten auf. Nach [35] 
und [39] sind dafür das modifizierte quasichemische Modell, das Zellenmodell und das 
IMCC-Modell prinzipiell geeignet. Thermodynamische Berechnungen und der Vergleich 
zu KEMS-Messungen haben ergeben, dass das modifizierte quasichemische Modell, 
wie es im FACT-Datenbanksystem enthalten ist und auch in dieser Arbeit verwendet 
wird, die besten Übereinstimmungen liefert. 
4 Die BGL-Vergasung 18
4 Die BGL-Vergasung 
4.1 Entwicklung der BGL-Vergasung 
Die Entwicklung des BGL-Vergasungsverfahrens begann 1953 auf Basis des Lurgi-
Drehrost-Druckvergasers. Das Ziel war ein Vergasungsverfahren, welches sich für 
reaktionsträge Kohlen eignet und einen geringen Vergasungsdampfbedarf aufweist. 
Bei dem Lurgi-Drehrost-Druckverfahren hat ein Großteil des Vergasungsdampfes die 
Aufgabe des Temperaturmoderators, ohne dabei umgesetzt zu werden. Der Wechsel 
von einem trockenen Ascheaustrag zu einem Schlackeaustrag erlaubt ein weitaus 
niedrigeres Dampf-Sauerstoff-Verhältnis im Vergasungsmittel. Dadurch steigt der 
Dampfzersetzungsgrad und damit die Effizienz des Verfahrens. Die höheren Tempera-
turen erlauben die Umsetzung reaktionsträger Kohlen. Ein weiterer Vorteil liegt in der 
Erzeugung eines eluatfesten Schlackegranulats.  
Aus einer Zusammenarbeit von Lurgi, Ruhrgas und dem Gas Council entstand in Hol-
ten im Ruhrgebiet die erste Versuchsanlage mit 1 m Reaktorinnendurchmesser. Trotz 
Analogien zum Hochofenprozess gelang es anfangs nicht, den Schlackeabstich bei 
erhöhtem Druck zu beherrschen. 1965 wurde die Entwicklung eingestellt, da billiges 
Erdgas und Erdöl zur Verfügung standen und damit die Notwendigkeit von Verfahren 
zur Herstellung von Stadtgas geringer wurde. 
Die Energiekrise im Jahr 1973 ließ das Interesse an der Kohlevergasung wieder aufle-
ben und 1975 wurde im British Gas Westfield Development Center der erste großtech-
nische BGL-Vergaser in Betrieb genommen. Ziel war die Herstellung von SNG. Um 
einen möglichst hohen Wandlungsgrad von Vergasungsstoff in Synthesegas zu erhal-
ten, wurde die Eindüsung von Kohle-Slurry und Teer-Öl-Wassergemischen über die 
Vergasungsmitteldüsen erprobt. Dadurch können aus dem Rohgas ausgewaschene 
Öle und Teere und bei der Kohleaufbereitung anfallende Feinkornfraktionen im Verga-
ser umgesetzt werden. Um backende Kohlen zu beherrschen, kam ein wassergekühl-
tes Rührwerk zum Einsatz. Die weitere Entwicklung des Verfahrens verlief über den 
„Extended Slagging Gasifier“ und den „Experimental Slagging Gasifier“. Aufgrund des 
niedrigen Ölpreises in den 90er Jahren kam es zu keiner kommerziellen Anwendung 
des Verfahrens auf Kohlebasis. 
Der erste kommerziell betriebene BGL-Vergaser wurde 2000 im ehemaligen Gaskom-
binat Schwarze Pumpe errichtet. Er wurde bis 2007 im Sekundärrohstoff-
Verwertungszentrum - Schwarze Pumpe (SVZ) mit einem Kohle-Abfallgemisch betrie-
ben. Ökonomische Zwänge führten zur Stilllegung des BGL-Vergasers im Mai 2007. 
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Die wichtigsten Eckdaten der Entwicklung des BGL-Verfahrens sind in Tabelle 4 zu-
sammengefasst. [73] 
 
Tabelle 4: Entwicklung des BGL-Verfahrens [73], [74] 
 Pilotanlage BGL-Westfield Extended 
Slagging Gasifier 
Experimental 
Slagging Gasifier 
BGL-SVZ 
Betriebszeit 
und 
Standort 
1953-1955 
Holten (Ruhrge-
biet) 
1960-1964 
Midland Re-
search Station, 
Solihull 
1975-1981 British 
Gas Westfield 
Development 
Center (West-
field, Schottland) 
1984-1990 
British Gas 
Westfield 
Development 
Center (West-
field, Schottland) 
1991 
British Gas 
Westfield 
Development 
Center (West-
field, Schottland) 
2000-2007 
SVZ-Schwarze 
Pumpe GmbH, 
ab 2005 Sustec - 
Schwarze Pumpe 
GmbH 
Innendurch-
messer 
1 m 1,8 m 2,3 m 1,2 m 3,6 m 
Reaktor-
druck 
Überduck, keine 
näheren Anga-
ben 
25 bar 25 bar 70 bar 24 bar 
Kohlever-
teiler 
keine Angaben  ja ja keine Angaben nein 
Rührer keine Angaben ja ja keine Angaben nein 
Verga-
sungsstoff 
Kohle - 81 Versuchs-
kampagnen mit 
18 verschiede-
nen Kohlen 
(bituminöse und 
subbituminöse 
Steinkohle, 
backende Kohle, 
Kohle mit hohen 
Aschegehalten) 
- Test der Kohle-
Slurry und Staub-
Teer-Einblasung 
über Verga-
sungsmittel-
Düsen  
27 Versuchs-
kampagnen, bes. 
Testfahrten zur 
Einbringung des 
Feinkorns (als 
Brikett mit Grob-
korn oder als 
Slurry mit 
Vergasungsmittel 
-Düsen) 
4 Versuchskam-
pagnen 
Kohle-Abfall-
Gemisch mit bis 
zu 75 Ma.-% 
Abfallanteil 
Besonder-
heit/Bemer-
kung 
prinzipieller 
Nachweis des 
Verfahrens 
Nachweis der 
kommerziellen 
Tauglichkeit 
durch 90-Tage 
Dauerbetrieb 
- Tauglichkeit für 
stark backende 
Kohlen nachge-
wiesen 
- Rückführung 
kohlenwasser-
stoffhaltiger 
Nebenprodukte 
und Feinkornum-
setzung nachge-
wiesen 
Demonstration 
der Hochdruck-
methanisierung 
Nachweis der 
kommerziellen 
Tauglichkeit und 
der hohen 
Einsatzstoffflexi-
bilität 
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4.2 Die BGL-Vergasung im Verbundbetrieb SVZ 
Der SVZ-Verbundbetrieb ist schematisch in Abbildung 3 dargestellt. Im Zeitraum 2000- 
2007 wurden neben einem BGL-Vergaser (BGL-V) auch fünf Festbett-Druckvergaser 
(FDV, Prinzip Lurgi-Drehrost-Druckvergaser) und ein Flugstromvergaser (Gaskombinat 
Schwarze Pumpe (GSP)-Verfahren) betrieben. Der Verbundbetrieb war auf die stoffli-
che Verwertung fester und flüssiger kohlenstoffhaltiger Abfälle ausgerichtet. Die Fest-
bettvergaser BGL-V und FDV wurden mit pelletierten Abfällen (BRAM-Pellets, 
Kunststoffextrudate, Teerschlammpellets), Schredderleichtfraktionen (Plastikkompo-
nenten Autorecycling, Leiterplatten) und einer Kohlebeimischung betrieben. Das bei 
der Rohgaswäsche und Kühlung anfallende Kondensat, einer Mischung aus kokshalti-
gem Staub sowie fester und flüssiger Kohlenwasserstoffe (KWST), wurde nach einer 
Aufbereitung und Beimischung von Altölen im GSP-Vergaser zu Synthesegas umge-
setzt. Insbesondere die feststoff- und teerreiche Fraktion wurde zu Teerschlammpellets 
verarbeitet und den Festbettvergasern BGL-V und FDV zugeführt. Das Synthesegas 
aller Verfahren wurde in einer Rectisolwäsche von höheren KWST, H2S und CO2 be-
freit, komprimiert und in einer Methanolsynthese zu Methanol umgesetzt. Nebenpro-
dukte und nicht umgesetztes Synthesegas wurden in einem GUD-Kraftwerk zur 
Dampf- und Stromerzeugung genutzt. Um im Synthesegas ein für die Methanolsynthe-
se günstiges H2:CO-Molverhältnis von 2,2 einzustellen, wurde ein Teilstrom des GSP-
Synthesegases in einer CO-Konvertierung behandelt. Die in der Rectisolwäsche anfal-
lenden Schadstoffkomponenten, insbesondere KWST und H2S, wurden einer Nach-
verbrennung mit Dampferzeugung zugeführt. Das dabei anfallende SO2 wurde in einer 
Kalkwäsche in Gips überführt. 
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Abbildung 3: Schema des SVZ-Verbundbetriebes zur Abfallverwertung [75] 
 
 
4.2.1 Zonenausbildung und Reaktionsgleichgewichte 
Im Folgenden soll die prinzipielle Funktionsweise des BGL-V erläutert werden. Die 
Vergasung fester Abfallstoffe stellt andere Anforderungen an die Prozessführung und 
-gestaltung als die Vergasung von Kohlen. Deshalb war der Betrieb des BGL-V im SVZ 
von einer ständigen Weiterentwicklung des Prozesses begleitet, worauf näher einge-
gangen wird. Die schematische Darstellung des letzten Entwicklungsstandes des 
BGL-V ist in der Abbildung 4 gegeben. 
Das BGL-Verfahren ist ein autothermes Festbett-Gegenstromverfahren. Der feste, 
stückige Vergasungsstoff wird von oben in den Reaktor eingebracht und durchläuft von 
oben nach unten die Trocknungs- und Pyrolysezone, die Vergasungszone, die Oxidati-
onszone und das Schlackebad. Da der Vergasungsstoff aus einer Mischung unter-
schiedlicher Abfallstoffe und Kohlen besteht, wird die Vergasungsstoffmischung auch 
als Menü bezeichnet. 
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Abbildung 4: Schema des BGL-Vergasers im SVZ 
 
In der Trocknungs- und Pyrolysezone wird der Vergasungsstoff infolge des Kontaktes 
mit heißem Produktgas bis auf 800 °C aufgewärmt. Bei der nach abgeschlossener 
Trocknung stattfindenden Pyrolyse verliert der Vergasungsstoff seine flüchtigen Be-
standteile und wandert im Festbett als Koks nach unten. Die flüchtigen Bestandteile, 
bestehend aus H2O, CO2, CO, H2, CH4 und einem breiten Spektrum an KWST, verlas-
sen mit dem Produktgas der unteren Zonen den Reaktor über den Rohgasausgang. 
In der Vergasungszone reagieren aus der Verbrennungszone aufsteigendes CO2 und 
H2O mit dem Koks zu CO und H2. Nicht umgesetzter Koks wird in der Oxidationszone 
mit dem Sauerstoff des eingedüsten Vergasungsmittels (VM) zu CO2 umgesetzt. Als 
Vergasungsmittel dient eine Dampf-Sauerstoffmischung. Die Wärmefreisetzung in der 
Oxidationszone und der Wärmetransport durch H2O und CO2 in die Vergasungszone 
decken den Wärmebedarf der überwiegend endothermen Vergasungsreaktionen und 
der Trocknungs- und Pyrolysezone. 
 
4 Die BGL-Vergasung 23
Nicht in gasförmige Verbindungen umgesetzte Mineralstoffkomponenten bilden eine 
flüssige Schlacke. Diese wird am unteren Ende des Reaktors „abgestochen“. 
In Tabelle 5 ist eine Auswahl chemischer Reaktionen zur Beschreibung der stofflichen 
Umsetzung im Vergaser aufgeführt. Ein detaillierter Überblick ist in [73] gegeben. Es 
muss erwähnt werden, dass eine klare räumliche Trennung zwischen einzelnen Pro-
zesszonen nicht existiert. Beispielsweise laufen in der Oxidationszone Verbrennungs- 
und Vergasungsreaktionen nebeneinander ab. 
 
Tabelle 5: Chemische Reaktionen im BGL-Vergaser 
Reaktion ΔRH°25  
in kJ/mol 1) 
Bezeichnung 
Oxidationszone 
C+O2?CO2 -406,3  
2H2+O2?2H2O -483,7  
Vergasungszone 
C+CO2?2CO +159,6 Boudouard Reaktion 
C+H2O?CO+H2 +118,5 Heterogene Wassergasreaktion 
C+2H2?CH4 -87,7 Heterogene Methanbildungsreaktion 
CO+H2O?CO2+H2 -41,1 Homogene Wassergasreaktion 
CO+3H2?CH4+H2O -206,2 Homogene Methanbildungsreaktion 
1) Werte aus [73] 
 
 
4.2.2 Reaktoraufbau und Funktionsweise 
Der Reaktor hat einen Innendurchmesser von 3,6 m, eine Höhe von 12 m und besteht 
aus 2 Hüllen. Der innere Stahlmantel ist temperatur- und korrosionsbeständig und der 
äußere Mantel drucktragend ausgelegt. Die Kühlung des Innenmantels und der Feuer-
festausmauerung erfolgt über den Wassermantel. Dieser wird mit Kesselspeisewasser 
nahe dem Siedepunkt gespeist, sodass die Kühlung über die Wasserverdampfung 
erfolgt. 
Die Feuerfestausmauerung ist unterschiedlich ausgeführt. Im Bereich des Festbettes 
besteht diese aus Feuerfeststeinen auf Al2O3-Basis. Im Bereich des Gasfreiraumes 
oberhalb des Festbettes ist eine Schicht aus Siliziumcarbid aufgetragen. 
Der Vergasungsstoff, im Mittel aus 75 Ma.-% pelletiertem und kompaktiertem Abfall 
und 25 Ma.-% Kohle (Mischung aus Steinkohle und Braunkohlebriketts) bestehend, 
wird diskontinuierlich über ein Schleusensystem eingetragen. Alle Schleusen arbeiten 
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mit Kegelverschlüssen. Das ursprüngliche Design sah vor, dass die Dosierschleusen 
wechselseitig mit Vergasungsstoff befüllt werden und somit Bespannungsstickstoff 
eingespart werden kann. Über die Dosierschleusen wird die Zentralschleuse befüllt. 
Diese wird dem Vergaser gegenüber mit Überdruck betrieben, um das Eindringen und 
Kondensieren von Pyrolyseprodukten zu vermeiden. Abhängig von der Festbetthöhe 
wird der Vergaser über die Zentralschleuse ca. 10 mal pro Stunde mit Vergasungsstoff 
beschickt. Über zwei radiometrisch arbeitende Messstellen werden minimale und ma-
ximale Festbetthöhe erfasst. Im praktischen Betrieb wurde in einer der Dosierschleu-
sen 100 % Kohle vorgehalten, um instabilen Betriebszuständen sofort begegnen zu 
können. Zylinderförmig um die Öffnung der Zentralschleuse angeordnete Stahlplatten 
sollen sicherstellen, dass kein Feststoff mit dem Rohgas ausgetragen wird.  
Herdbereich und Schlackebad sind in der Abbildung 5 detailliert dargestellt. Im Herdbe-
reich wird das Vergasungsmittel eingedüst, womit der Herdbereich der Oxidationszone 
entspricht. Das Schlackebad bildet sich im konischen Bereich unterhalb der VM-Düsen 
aus. Das Vergasungsmittel wird über eine Ringleitung auf 6 VM-Düsen verteilt. Die 
Düsenanordnung ist so gewählt, dass die VM-Strahlen mittig im Reaktor direkt über 
dem Schlackebad aufeinander treffen. Dadurch soll ein hoher Wärmeeintrag in das 
Schlackebad erreicht und das Durchschlagen eines VM-Strahles auf das gegenüber-
liegende Mauerwerk vermieden werden. Das Sauerstoff-Dampf-Verhältnis kann 0,75-
1,2 kgDampf/m³Sauerstoff i.N. betragen. Demnach können lokal, besonders vor den VM-
Düsen, Temperaturen über 2000 °C auftreten. Um Temperaturschäden zu minimieren, 
sind die VM-Düsen mit einer Wasserkühlung versehen. Das Zentralrohr ist von einer 
spiralförmigen, wasserführenden Kühlschlange umgeben. Das Zentralrohr und die 
Kühlschlange sind in Kupfer eingegossen, um eine hohe Wärmeleitfähigkeit zu erhal-
ten. Gegenüber der Reaktoratmosphäre ist der Kupferkörper mit einer aufgeschweiß-
ten, hochtemperaturbeständigen Metalllegierung geschützt. 
Da schmelzflüssige Schlacke Feuerfestausmauerungen angreift und diese schnell 
verschleißen lässt, wird der Reaktormantel im Bereich des Schlackebades durch einen 
Schlackepelz geschützt. Dazu sind wassergekühlte Kupferplatten vorgesehen. Diese 
sind mit dünnen SiC-Platten gegen das Schlackebad abgeschirmt. Aufgrund der Küh-
lung und der guten Wärmeleitfähigkeit der SiC-Platten bildet sich eine feste Schlacke-
schicht aus, welche Wechselwikungen zwischen den SiC-Platten und der flüssigen 
Schlacke verhindert. 
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Abbildung 5: Herdbereich und Schlackebad des BGL-V 
 
Der Schlackeabstich erfolgt diskontinuierlich über eine Abstichdüse. Diese ist aus 
Kupfer mit eingelassenen Kühlschlangen gefertigt. Dabei wird das gleiche Prinzip wie 
im Schlackebad verfolgt, indem eine Schicht aus erstarrter Schlacke die Abstichdüse 
vor der flüssigen Schlacke schützt. Die Steuerung erfolgt aus dem Zusammenspiel 
eines Ringbrenners und einer Rauchgasarmatur. Der direkt unter der Abstichdüse 
befindliche Ringbrenner wird mit Methan, Luft und Sauerstoff betrieben. Im Betriebs-
modus „Halteflamme“ ist die Rauchgasarmatur am Schlackequenchbehälter geschlos-
sen. Die Rauchgase bauen einen Überdruck auf und entweichen aus dem Schlacke-
quenchbehälter durch die Abstichdüse in den Reaktor. Der Ringbrenner wird mit einem 
hohen Sauerstoffüberschuss betrieben, um in der Schlacke befindlichen Restkohlen-
stoff umzusetzen. Die Höhe des Schlackebades wird über den Differenzdruck zwi-
schen dem Schlackequenchbehälter und dem Reaktor ermittelt. Erreicht dieser einen 
Wert von ca. 400 mbar, wird der Schlackeabstich durch den Betriebsmodus „Abstich-
flamme“ eingeleitet. Dieser Betriebsmodus ist durch eine niedrigere adiabate Flam-
mentemperatur und eine geringere Rauchgasmenge charakterisiert. Die Rauchgase 
werden über die Rauchgasarmatur aus dem Schlackequenchbehälter abgeleitet. Da-
durch stellt sich im Schlackequenchbehälter der Reaktordruck ein und die Schlacke 
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kann abfließen. Durch die rasche Abkühlung der Schlacke im Wasserbad entsteht ein 
verglastes, eluatfestes Schlackegranulat. Abhängig vom Aschegehalt des Vergasungs-
stoffes werden pro Stunde 10 bis 20 Abstiche vorgenommen. Um Verlegungen der 
Abstichdüse durch erstarrte oder hochviskose Schlacke zu beherrschen, kann der 
Ringbrenner auch im Betriebsmodus „Starkflamme“ betrieben werden. Dieser Modus 
ist durch eine hohe adiabate Flammentemperatur von 1700 °C und eine hohe Rauch-
gasmenge charakterisiert. Das Ascheschmelzverhalten und die Schlackeviskosität 
werden gezielt durch die Zugabe von Flussmitteln beeinflusst. Da es sich um eine 
saure Asche mit hohem Siliziumanteil handelt, kommen basische Zuschlagstoffe wie 
Kalkstein oder Dolomit zum Einsatz. Durchschnittlich beträgt der Kalksteinanteil in der 
Vergasungsstoffmischung 3-4 Ma.-%. 
 
 
4.2.3 Schwachstellenanalyse  
Im Rahmen des Forschungs- und Entwicklungsprojektes „Neue BGL-
Vergasung/COORETEC“ [1] wurde der Betrieb und die Weiterentwicklung der BGL-
Vergasung im SVZ von 2004 bis 2007 wissenschaftlich begleitet. In diesem Rahmen 
wurde eine Schwachstellenanalyse durchgeführt. Unter Schwachstellen sollen Be-
triebsstörungen verstanden werden, die zu einem außerplanmäßigen Stillstand führten. 
In der Tabelle 6 sind sämtliche Betriebsperioden unter Angabe der Ausfallursachen im 
Zeitraum März 2004 bis Mai 2007 aufgeführt.  
Die am häufigsten aufgetretenen Betriebsstörungen können wie folgt zusammenge-
fasst werden: 
- Ansatzbildung im Rohgasabgang und in der Reaktorkuppel, 
- Störungen im Herdbereich und im Schlackebad. 
Unter Störungen im Herdbereich und im Schlackebad fallen erhöhte Mauerwerkstem-
peraturen, „schwarze Düsen“ sowie Störungen beim Schlackeabstich. 
Die längste Betriebsperiode kann mit ca. 1250 Stunden angegeben werden. Im be-
trachteten Zeitraum beträgt die Verfügbarkeit des BGL-V ca. 47 %. Aufgeteilt auf die 
Jahre ergeben sich Verfügbarkeiten für 2004 von 40 %, für 2005 von 53 % und für 
2006 von 46 %. Der Anstieg der Verfügbarkeit vom Jahr 2004 auf 2005 kann auf die 
Unterdrückung der Ansatzbildung zurückgeführt werden. Der Rückgang der Verfügbar-
keit vom Jahr 2005 auf 2006 kann unter anderem auf strengere Betriebsvorschriften 
zurückgeführt werden, welche zum sicheren Betrieb der Anlage unvermeidbar waren. 
 
4 Die BGL-Vergasung 27
Im Folgenden soll auf Ursache und Beseitigung der genannten Schwachstellen näher 
eingegangen werden, da sich unter anderem daraus die Themenstellung für diese 
Arbeit ableitet. 
 
Tabelle 6: Übersicht Betriebsperioden BGL-V mit Ausfallursachen 2004-2007 
Betriebs-
periode1) Datum Ausfallursache 
 von bis 
Laufzeit in 
Stunden 
 
I 04 16.01.04 16.02.04 744 Versetzung Rohgasabgang 
II 04 06.03.04 29.03.04 552 Versetzung Rohgasabgang 
III 04 11.06.04 06.07.04 600 Versetzung Reaktorkuppel, dadurch Ausfall 
Druck- und Temperaturmessungen 
IV 04 28.07.04 05.08.04 192 Schaden an Kegelverschluss-Dosierschleuse 
V 04 13.08.04 23.08.04 240 planmäßiger Stillstand 
VI 04 07.10.04 03.11.04 648 Versetzung Rohgasabgang 
VII 04 27.11.04 20.12.04 552 Versetzung Rohgasabgang 
I 05 15.01.05 26.02.05 1008 Versetzung Abstichdüse  
II 05 13.03.05 23.04.05 984 Versetzung Abstichdüse  
III 05 13.05.05 25.06.05 1032 Versetzung Abstichdüse (Differenzdruck zu 
hoch), Mauerwerkstemperaturen zu hoch 
IV 05 16.07.05 24.07.05 192 Versetzung Abstichdüse 
V 05 15.08.05 18.09.05 816 Gasaustritt aus Vergaser durch Mantel auf Höhe 
Minimalstand Festbettschüttung  
VI 05 15.11.05 10.12.05 600 Wasseraustritt aus Wassermantel in Vergaser an 
Düsenstutzen 
I 06 04.01.06 18.01.06 336 Zuführungsleitung Abstichbrenner undicht, Stö-
rungen bei Abstich 
II 06 11.02.06 21.02.06 240 3 VM-Düsen außer Betrieb 
III 06 27.03.06 13.04.06 408 4 VM-Düsen außer Betrieb 
IV 06 14.05.06 05.07.06 1248 VM-Düsen außer Betrieb und Störungen bei 
Abstich 
V 06 30.07.06 21.08.06 528 VM-Düsen außer Betrieb und Störungen bei 
Abstich 
VI 06 08.09.06 19.09.06 264 planmäßiger Stillstand 
VII 06 03.11.06 01.12.06 672 Versetzung Abstichdüse 
VIII 06 31.12.06 14.01.07 336 Mechanik Kegelverschluss-Dosierschleuse 
defekt 
I 07 30.01.07 09.03.07 912 3 VM-Düsen außer Betrieb 
II 07 18.04.07 17.05.07 996 instabiler Betrieb und „schwarze Düsen“ 
1)Angabe: Nummer Betriebsperiode und Jahr, z.B. I 04 entspricht der ersten Betriebsperiode im 
Jahr 2004 
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4.2.4 Ansatzbildung am Rohgasabgang 
Bereits vor 2004 traten Betriebsstörungen durch die Verlegung des Rohgasabganges 
auf. Der dadurch ansteigende Druckverlust und die daraus resultierende Druckerhö-
hung im Reaktor führten zur Zwangsabschaltung. Als Ursache wurde ein „verbackener 
Ansatz“ aus mitgerissenen Vergasungsstoffkomponenten benannt. Als Gegenmaß-
nahme wurde der maximale Füllstand des Festbettes abgesenkt. Weiterhin wurden die 
zylinderförmig angeordneten Stahlplatten um die Zentralschleusenöffnung über die 
Höhe des Rohgasabganges hinaus verlängert. Die beiden Maßnahmen wurden mit 
den spontan einsetzenden Pyrolysevorgängen begründet, die kurz nach der Beschi-
ckung des Reaktors mit Vergasungsstoff ablaufen. Neben einer Temperaturabsenkung 
von 850 °C auf 650 °C findet eine starke Gasentwicklung statt, welche zu Druck-
schwankungen von bis zu 1 bar führen kann. Aufgrund der starken Gasentwicklung 
werden Vergasungsstoffkomponenten mitgerissen und gelangen so in den Rohgasab-
gang. Durch die Absenkung der maximalen Festbetthöhe auf ca. 6 m über der Abstich-
düse bilden sich günstigere Strömungsverhältnisse im Freiraum aus, bei denen das 
Mitreisen von Vergasungsstoffkomponenten bis in den Rohgasabgang weniger ausge-
prägt ist. Die Verlängerung der Stahlplatten über die Höhe des Rohgasabganges hin-
aus verhindert das direkte Mitreisen von Vergasungsstoffkomponenten beim Beschi-
cken. Die Ansatzbildung im Rohgasabgang konnte durch diese Maßnahmen zwar 
verzögert, aber nicht unterdrückt werden. 
Durch die Installation einer wasserbeaufschlagten Ringdüse um den Eingangsbereich 
des Rohgasabgangrohres, dargestellt in der Abbildung 6, konnte die Ansatzbildung 
direkt im Austrittsrohr zunächst vermieden werden. Die Ansatzbildung erfolgte nach 
wie vor am Eingangsbereich des Rohgasabganges, von wo aus der Ansatz in das 
Austrittsrohr hineinwuchs. Daraufhin wurde eine wasserbeaufschlagte Düse direkt vor 
dem Eingangsbereich des Rohgasabganges installiert, in der Abbildung 6 als Zentral-
düse bezeichnet. Die Düsen wurden jeweils mit 6 m³/h Wasser beaufschlagt. Durch die 
beschriebenen Maßnahmen konnten die Betriebsperioden auf durchschnittlich 4 Wo-
chen ausgedehnt werden. In dieser Zeitspanne akkumulierte sich der Ansatz in der 
Reaktorkuppel. Er erreichte eine Mächtigkeit von bis zu 2 m. Daraufhin fielen sicher-
heitsrelevante Druck- und Temperaturmessungen aus bzw. deren Ansprechzeiten 
stiegen an und der Rohgasabgang wurde teilweise verlegt, da der gesamte Kuppelbe-
reich mit Ansatz ausgefüllt war. In der Abbildung 7 ist die Ansatzbildung in der Reak-
torkuppel zu sehen. Die Beseitigung des Ansatzes war aufgrund seiner Festigkeit nur 
mit Sprenglanzen, die über das Mannloch in Ansatznähe positioniert wurden, möglich. 
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Abbildung 6: Rohgasabgang mit Ring- und Zentraldüse, linkes Bild mit gesäubertem 
Abgang, rechtes Bild mit Ansatz 
 
 
Abbildung 7: Blick von außen durch Mannloch auf zugesetzte Reaktorkuppel 
 
Um Ursachen für die Ansatzentstehung und Lösungsansätze für eine Vermeidung der 
Ansatzbildung zu finden, wurden die in der Tabelle 7 aufgeführten Analysemethoden 
auf Ansatzproben aus unterschiedlichen Betriebsperioden angewandt. 
Die Immediat- und Elementaranalyse ergaben, dass der Ansatz im Durchschnitt 
80 Ma.-% Kohlenstoff und 20 Ma.-% Asche enthält. Die Probenübersicht und die Ana-
lysenergebnisse sind im Anhang auf der Seite 159 zusammengefasst. Der Anteil der 
Flüchtigen ist mit rund 1 Ma.-% sehr gering. 
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Tabelle 7: Analysenmethoden für Ansatzuntersuchungen 
Analysenmethode Analysenergebnis Schlussfolgerung  
Immediatanalyse, Elementar-
analyse 
80 Ma.-% C, 20 Ma.-% 
Asche, keine flüchtigen 
Bestandteile 
Hauptbestandteil ist Koks  
Röntgenfluoreszenzanalyse 
(RFA)  
Na, K, S, Cl, Zn und Pb in 
Ansatz gegenüber Menü-
asche angereichert 
Na-, K-, Zn-, Pb-, S- und Cl-
Komponenten kondensieren 
an Reaktorwand 
Thermogravimetrische Analy-
se gekoppelt mit Massen-
spektroskopie 
(TGA-MS) 
Masseverlust bei Aufhei-
zung, 
Verflüchtigung von S, Cl, Zn 
und K nachgewiesen 
Ansatzbildung kann mit 
Kondensation von flüchtigen 
Aschebestandteilen zusam-
menhängen 
Rasterelektronenmikroskop 
(REM) 
agglomerierte Kokspartikel Flugkoks bildet Hauptbe-
standteil des Ansatzes 
Energiedispersive Röntgen-
spektroskopie (EDS) 
Gleichverteilung K, Na und 
Cl 
Alkalichloride im Ansatz 
vorhanden 
Eluatversuch mit Wasser und 
Analyse des Filtrates mit 
Ionenchromatographie (IC) 
Na, K und Cl im Filtrat Alkalichloride im Ansatz 
vorhanden 
 
In der Abbildung 8 sind REM-Aufnahmen der Probe Ansatz 1 dargestellt. Aus diesen 
Aufnahmen und den Informationen aus der Immediat- und Elementaranalyse wurde 
geschlussfolgert, dass der Ansatz aus agglomerierten Kokspartikeln mit einem Durch-
messer von 1-2 µm besteht. 
 
 
Abbildung 8: REM-Aufnahme Ansatz 1 
 
In der Tabelle 8 sind die Ascheanalysen von Ansatzproben und einer Vergasungs-
stoffmischung (VS-Mischung) aufgeführt. Im Vergleich zur VS-Mischung sind die Ele-
mente K, Na, Zn, Pb, S und Cl in den Ansatzproben angereichert. Bei diesem Ver-
gleich muss beachtet werden, dass die Ansatz- und VS-Proben aus unterschiedlichen 
Betriebsperioden stammen. Jedoch sind die Unterschiede bei den Alkali-, Schwefel- 
und Chlorgehalten sehr deutlich.  
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Tabelle 8: Ergebnisse der RFA von Ansatzproben- und Vergasungsstoffaschen 
Komponente Ansatz 1 Ansatz 2a Ansatz 2b Ansatz 3 Vergasungsstoff 
  Ma.-% Ma.-% Ma.-% Ma.-% Ma.-% 
Na2O 2,0 2,7 6,1 11,2 3,2 
MgO 0,8 1,5 2,0 0,8 2,5 
Al2O3 8,5 4,9 9,1 5,4 11,9 
SiO2 48,1 11,9 19,3 9,9 35,5 
P2O5 3,5 1,6 2,8 0,9 2,7 
SO3 10,8 14,4 10,4 12,3 5,4 
Cl 4,2 2,2 6,4 20,7 3,3 
K2O 2,1 3,9 5,1 8,0 1,7 
CaO 7,5 8,1 13,6 15,1 24,8 
TiO2 3,0 2,8 4,2 3,9 1,6 
Fe2O3 6,2 11,6 12,1 9,0 6,8 
Zn 3,1 27,9 8,7 2,4 0,4 
Pb 0,3 6,4 0,1 0,3 0,2 
Summe 100,0 100,0 100,0 100,0 100,0 
 
Die Anreicherung besagter Aschekomponenten kann verschiedene Ursachen haben. 
Eine Möglichkeit ist die Separierung K-, Na-, Pb-, Zn-, S- und Cl-reicher VS-Partikel 
beim Beschicken des BGL-V vom Vergasungsstoff. Die als Feinkorn bezeichnete 
kleinste Kornfraktion wird bei der Beschickung mit dem Rohgas ausgetragen und stellt 
somit einen potentiellen Ansatzbildner dar. Dieser Bildungsmechanismus wird für 
unwahrscheinlich gehalten. Bei der Zusammenstellung der VS-Mischung besteht die 
Möglichkeit, dass Feinkorn abzusieben. Der BGL-V-Betrieb mit und ohne Absiebung 
der Feinkornfraktion zeigte keine messbare Auswirkung auf die Ansatzbildung. 
Eine andere Erklärung kann die Kondensation flüchtiger Aschekomponenten sein, die 
als Bindemittel zwischen den Kokspartikeln wirken. Darauf deuten die Ascheanalysen 
der Ansatzproben Ansatz 2a und Ansatz 2b hin. Beide Proben stammen aus der glei-
chen Betriebsperiode. Die Probe Ansatz 2a entstammt der Ansatzschicht, welche 
direkt an die Reaktorwand angrenzt. Die Probe Ansatz 2b stammt aus einer ca. 5 cm 
darüberliegenden Ansatzschicht. Auffällig ist die starke Anreicherung von Zn und Pb in 
der Probe Ansatz 2a. Zu Beginn einer Betriebsperiode kondensieren flüchtige Asche-
komponenten direkt an der gekühlten Reaktorwand. Mit fortschreitender Ansatzbildung 
steigt der Wärmeleitungswiderstand beim Wärmeübergang Gasfreiraum-Wassermantel 
an. Damit nimmt die Oberflächentemperatur des Ansatzes zu. Aufgrund der Tempera-
turunterschiede kondensieren gasförmige Aschekomponenten, insbesondere Zn- und 
Pb-Verbindungen, in Reaktorwandnähe stärker als bei fortgeschrittener Ansatzbildung.  
Ein weiterer Hinweis, dass die Anreicherung flüchtiger Aschekomponenten im Ansatz 
auf deren Kondensation zurückzuführen ist, liefern TGA-Versuche, dargestellt im An-
hang auf der Seite 160. Die Messungen wurden bei Normaldruck unter Heliumatmo-
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sphäre durchgeführt. Das Temperaturprogramm wurde in 3 Bereiche unterteilt. Bereich 
1 weist eine Aufheizrate von 5 K/min bis 110 °C auf. Im Bereich 2 wird diese Tempera-
tur 30 min gehalten. Im Bereich 3 wurde eine Aufheizrate von 5 K/min vorgegeben und 
beim Erreichen einer Temperatur von 1250 °C der Versuch beendet. Die Masseab-
nahme von 0,37 Ma.-% in den Bereichen 1 und 2 ist auf die Verdampfung von Wasser 
zurückzuführen. Die fortschreitende Masseabnahme im Bereich 3 beträgt 5,5 Ma.-%. 
Die Immediatanalyse weist einen Flüchtigengehalt von 1,1 Ma.-% aus, sodass die 
Masseabnahme im Bereich 3 auf die Verdampfung flüchtiger Aschekomponenten 
zurückzuführen ist. 
Um zu klären, welche Spezies verdampfen, wurden TGA-MS-Untersuchungen an der 
Probe Ansatz 1 durchgeführt. Dabei wurde auf eine Apparatur zurückgegriffen, bei der 
eine Thermowaage über eine Skimmerkopplung mit dem Massenspektrometer verbun-
den ist. Eine schematische Darstellung der Messapparatur ist in der Abbildung 9 gege-
ben. 
 
 
Abbildung 9: TGA-MS-Apparatur (TGA Netzsch 409 C, MS Balzer Quadrupol) 
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Eine Besonderheit dieser Apparatur besteht darin, dass auch Spezies, die eine hohe 
Kondensationstemperatur aufweisen, der MS-Analyse zugänglich gemacht werden. 
Das Spülgas wird unterhalb der Probentiegel eingeleitet. Es überströmt die Probentie-
gel und nimmt entstehende Produktgase auf. Ein sehr geringer Anteil dieser Gasmi-
schung wird durch die Blende in das Vorvakuum gezogen. Über eine Öffnung in der 
Skimmerspitze gelangt ein Gasstrahl in das Hochvakuum. Aufgrund des starken 
Druckabfalls wird die Kondensation gasförmiger Verbindungen vermieden und eventu-
elle Reaktionen zwischen Gaskomponenten werden unterdrückt. Die Gasmoleküle 
werden durch Elektronenstoßionisation in Kationen gewandelt und entsprechend ihres 
Masse-Ladungsverhältnisses getrennt und über einen Sekundärelektronen-
Vervielfacher detektiert. Das Masse-Ladungsverhältnis wird durch m/z ausgedrückt, 
wobei m die Atommasse in u und z die Ladung des Ions ist. Mit Ausnahme von speziel-
len Messverfahren wird von einfach positiv geladenen Ionen ausgegangen, sodass 
beispielsweise das Isotop 35Cl bei m/z = 35 detektiert wird [76]. Das Temperaturpro-
gramm entspricht dem bereits erläuterten Verlauf für die TGA-Untersuchungen, wobei 
nur der Bereich 3 von 110 °C bis 1250 °C untersucht wurde. Die Ergebnisse der Mes-
sungen sind im Anhang auf der Seite 160 dargestellt. Eine Zusammenfassung ist in der 
Tabelle 9 gegeben.  
 
Tabelle 9: Ergebnisse aus TGA-MS-Versuchen mit der Probe Ansatz 1 
m/z Freisetzung  Spezies 
16, 32  ab 700°C  O, S  
33, 34 ab 750 °C HS, H2S 
35, 36 ab 600 °C Cl, HCl 
39 ab 400 °C K 
64 ab 800 °C Zn 
 
Aufgrund dieser Untersuchungen kann geschlussfolgert werden, dass K-, Zn- S- und 
Cl-Spezies für den Masseverlust beim Aufheizen der Ansatzproben verantwortlich sind. 
Natrium und Blei konnten nicht detektiert werden. Das kann damit begründet werden, 
dass deren Gehalte in der Probe Ansatz 1 verglichen mit den anderen Ansatzproben 
sehr gering sind.  
Die bisher vorgestellten Untersuchungen lassen vermuten, dass die Anreicherung von 
K, Na, Zn, Pb, S und Cl im Ansatz auf die Kondensation entsprechender Gasspezies 
zurückzuführen ist.  
Die EDS-Analyse und Eluierversuche mit Wasser liefern Hinweise, in welchen Phasen 
die entsprechenden Elemente in der Probe Ansatz 1 vorliegen. Die EDS-Analyse wur-
de im Zusammenhang mit den REM-Aufnahmen durchgeführt. Auffällig sind Zusam-
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menhänge in der Verteilung von K, Na und Cl, dargestellt in der Abbildung 10. Daraus 
wurde gefolgert, dass Alkalichloride vorliegen könnten.  
 
 
Abbildung 10: EDS-Analyse Ansatz 1, links: Kalium, Mitte: Natrium, rechts: Chlor 
 
Alkalichloride sind gut wasserlöslich. Daher wurde im Rahmen eines Eluierversuches 
ein Teil der Ansatzprobe Ansatz 1 30 Minuten in destilliertem Wasser gekocht. Das 
Filtrat wurde im Ionenchromatographen untersucht. Die Ergebnisse sind in der  
Tabelle 10 zusammengefasst. Aus der bekannten Zusammensetzung der unbehandel-
ten Ansatzprobe und den gemessenen Konzentrationen gelöster Stoffe im Filtrat wurde 
der Anteil gelöster Stoffe berechnet. Die entsprechenden Analysen und die Berech-
nung sind im Anhang auf der Seite 162 aufgeführt. Besonders Na, K und Cl sowie Ca 
und Mg gehen in Lösung. Schwefel liegt in der Ansatzprobe in schlecht wasserlösli-
chen Verbindungen vor. Die Annahme unterschiedlicher Phasenzusammensetzungen 
und die Erstellung der jeweiligen Stoffbilanz zeigen, dass der überwiegende Anteil der 
in Lösung gegangenen Metalle in der Ansatzprobe als Chlorid vorliegt. Die entspre-
chenden Berechnungen sind im Anhang auf der Seite 163 erläutert.  
 
Tabelle 10: Ergebnisse Eluierversuch - Ansatz 1 
Filtrat Masse Gelöstes bezogen auf Masse in unbehandel-
ter Ansatzprobe  
  
mg/l Ma.-% 
Chlorid 0,042 63,5 
Sulfat 0,008 0,31) 
Natrium 0,011 55,3 
Kalium 0,015 60,1 
Magnesium 0,004 106,22) 
Calcium 0,006 8,3 
1)als S gerechnet, da Angabe IC als SO42- und Angabe RFA als SO3 
2)auf Messfehler und Probeninhomogenität zurückzuführen 
 
Mit den vorgestellten Untersuchungen kann der Bildungsmechanismus des Ansatzes 
nicht vollständig aufgeklärt werden. Es wird vermutet, dass der Ansatz aus Koksparti-
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keln gebildet wird. Die Kondensation von Alkalichloriden sowie Zink- und Bleiverbin-
dungen trägt zur Agglomeration der Kokspartikel bei und erhöht die Festigkeit des 
Ansatzes. Die Schmelzpunkte von KCl mit 771 °C und NaCl mit 881 °C liegen in dem 
im Gasfreiraum vorherrschenden Temperaturbereich. Demnach können flüssige Salz-
schmelzen vorliegen, die die Agglomeration der Kokspartikel und deren Anhaften an 
der Reaktorwand begünstigen. Weiterhin besteht die Möglichkeit, dass Aschepartikel in 
Verbindung mit Alkalichloriden niedrig schmelzende Phasen bilden, die ebenfalls zur 
Ansatzbildung beitragen. 
Es muss auch in Betracht gezogen werden, dass bei der Pyrolyse entstehende hoch-
siedende KWST an der gekühlten Reaktorwand kondensieren. Aufgrund des Tempera-
turganges im Gasfreiraum von 650-900 °C pyrolysieren die anhaftenden KWST. Der 
verbleibende Kohlenstoff trägt zur Ansatzbildung bei. 
Welcher Bildungsmechanismus vorherrscht, konnte nicht zweifelsfrei aufgeklärt wer-
den. Jedoch wurde geschlussfolgert, dass eine Verminderung der Temperatur im 
Gasfreiraum die Kondensation von Alkalichloriden, Zink- und Bleiverbindungen und 
hochsiedender KWST günstig beeinflusst. Dazu wurden 4 Dralldüsen im Gasfreiraum 
installiert. Diese wurden mit jeweils 1 m³/h Wasser beaufschlagt. Aufgrund der hohen 
Verdampfungsenthalpie von Wasser stellten sich Temperaturen zwischen 540 °C und 
560 °C ein. Neben der Temperaturabsenkung erfolgte eine Vergleichmäßigung des 
Temperaturganges. Die Ansatzbildung konnte durch diese Maßnahme unterdrückt 
werden, was sich in einer Verlängerung der Betriebszeiten von maximal 4 Wochen auf 
durchschnittlich 6 Wochen äußerte. Die Inbetriebnahme der Dralldüsen erfolgte Anfang 
2005 in der Betriebsperiode I 05, dargestellt in der Tabelle 6.  
Die Wirkung der Temperaturabsenkung auf die Ansatzbildung kann mit der Verschie-
bung der Kondensationsvorgänge von der Reaktorwand in den Gasfreiraum erklärt 
werden. Alkalichloride, Zink-, Blei- und Schwefelverbindungen sowie hochsiedende 
KWST kondensieren bereits im Gasfreiraum an Koks- und Aschepartikeln. Flüssige 
Alkalichloride, welche das Anhaften an der Reaktorwand begünstigen, treten nicht 
mehr auf. Weiterhin entfallen die Temperaturspitzen von bis zu 900 °C, welche auf-
grund der diskontinuierlichen Einbringung des Vergasungsstoffes auftreten. Dadurch 
wird die Ausbildung von Teilschmelzen aus Aschepartikeln und Alkalichloriden unter-
bunden, welche zur Verfestigung des Ansatzes beitragen. 
 
 
 
4 Die BGL-Vergasung 36
4.2.5 Störungen im Herdbereich und Versetzung der Abstichdüse 
Unter Herdbereich wird die Festbettzone zwischen Schlackebad und VM-Düsen ver-
standen. Störungen in dieser Zone und im Schlackebad können wie folgt zusammen-
gefasst werden: 
- Überhitzung der Feuerfestausmauerung, 
- „schwarze Düsen“, 
- Temperaturschäden am Reaktormantel (Feuerfestausmauerung, innere und 
äußere Hülle) und an den VM-Düsen, 
- Verlegung der Abstichdüse. 
Ausgehend von einem Dampf-Sauerstoffverhältnis des Vergasungsmittels von 
1 kgDampf/m³Sauerstoff i.N. und einem Gesamtdruck von 24 bar beträgt der Sauerstoffparti-
aldruck am Ausgang der VM-Düsen 10,7 bar. Aufgrund der im Herdbereich ablaufen-
den Oxidations- und Vergasungsreaktionen des Vergasungsmittels mit Koks wird der 
Sauerstoffpartialdruck bis auf 0 bar abgesenkt. Je nach umgesetzter Koksmenge bzw. 
je nach Mischungsverhältnis Sauerstoff-Koks können lokal sehr hohe Temperaturen 
auftreten. Eine überschlägige adiabate Gleichgewichtsberechnung (GG-Berechnung) 
mit variiertem Verbrennungsluftverhältnis λ (Gleichung 4.1) ergibt, dass theoretisch bis 
zu 3000 °C vorherrschen können. 
 
λ = 2
2
O ,vorhanden
O ,stöchimetrisch
m
m
            (4.1) 
  λ - Verbrennungsluftverhältnis 
mO2 - Masse O2 in kg 
 
Die adiabate Verbrennungstemperatur in Abhängigkeit vom Verbrennungsluftverhältnis 
ist in der Abbildung 11 dargestellt. Praktisch wird diese Maximaltemperatur nicht er-
reicht, da die Phasenumwandlungsenthalpie der Mineralstoffkomponenten und die 
Dissoziation von Gaskomponenten endotherm wirken und Wärme über die Kühlung 
der VM-Düsen und des Reaktormantels abgeführt wird. 
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Abbildung 11: Abschätzung der im Herdbereich vorherrschenden Temperaturen (adiaba-
te GG-Berechnung, Annahmen: Koks liegt als reiner Graphit vor; keine Wärmeverluste; 
TKoks=1200 °C; TO2=185  °C; TDampf=315 °C; VM: 1 kgDampf/m³O2, i.N.; zugelassene Produkte: 
Graphit und ideale Gasphase mit O2, H2O, CO, CO2, H2, CH4; Stoffdatenbank: FACT 5.3) 
 
Die Ablenkung des VM-Düsenstrahles kann zur lokalen Überhitzung der Feuerfest-
ausmauerung und damit zu Mauerwerksschäden führen. Eine VM-Strahlablenkung 
kann durch Koks-Schlackeagglomerate verursacht werden, welche sich im Festbett 
oberhalb der VM-Düsen gebildet und vor die VM-Düsenöffnung gelegt haben. Um 
lokale Überhitzungen des Mauerwerks zu erkennen, werden die Mauerwerkstempera-
turen 50 cm über den VM-Düsen durch 6 Messstellen in der Feuerfestausmauerung 
überwacht. Weiterhin wird die Flammenintensität vor den Düsenöffnungen detektiert. 
Das Zentralrohr einer VM- Düse bildet eine optische Achse. Das Ende des Zentralroh-
res außerhalb des Reaktors ist mit einem Schauglas abgedeckt. Darauf befindet sich 
ein Pyrometer. Wird eine hohe relative Lichtintensität von 100 % detektiert, kann davon 
ausgegangen werden, dass die Umsetzung des VM mit Koks zwischen Düsenöffnung 
und Schlackebad stattfindet. Werden relative Lichtintensitäten unter 30 % detektiert, 
spricht man von „schwarzen Düsen“. In diesem Fall ist davon auszugehen, dass der 
Düsenstrahl abgelenkt wird. Dabei besteht die Gefahr, dass die Umsetzung des VM mit 
Koks in direkter Mauerwerksnähe stattfindet und daraus Mauerwerksschäden resultie-
ren. Eine weitere Folgeerscheinung sind Schäden an den VM-Düsen. Temperatur-
schäden an der Feuerfestausmauerung und an den VM-Düsen sind in der  
Abbildung 12 dargestellt.  
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Abbildung 12: Links: Mauerwerksschaden über VM-Düse; rechts: Temperaturschaden an 
VM-Düse, Durchmesser VM-Düse ca. 25 cm 
 
Treten hohe Mauerwerkstemperaturen oder „schwarze Düsen“ auf, werden die ent-
sprechenden VM-Düsen vorübergehend außer Betrieb genommen. Dabei wird die VM-
Zufuhr gestoppt und die Düse mit Stickstoff gespült, um dass Eindringen von Schlacke 
in das Zentralrohr zu verhindern. Das VM verteilt sich über die Ringleitung gleichmäßig 
auf die übrigen VM-Düsen. Nach 30 Minuten wird die VM-Düse wieder in Betrieb ge-
nommen und das ordnungsgemäße Funktionieren mithilfe der gemessenen Lichtinten-
sität überprüft. Bleibt diese Maßnahme ohne Wirkung, wird die Abfallbeimischung auf 
0 Ma.-% abgesenkt und der Vergaser nur noch mit einer Mischung aus Braun- und 
Steinkohle beschickt. Die Kohlemischung wird in einer der Dosierschleusen permanent 
vorgehalten, um sofort reagieren zu können. Wenn sich der Prozess stabilisiert hat, 
wird die Abfallbeimischung wieder schrittweise auf das Ausgangsniveau von 75 Ma.-% 
erhöht. Für den Fall, dass eine VM-Düse länger als 2 Stunden nicht ertüchtigt werden 
kann oder 3 VM-Düsen gleichzeitig außer Betrieb sind, muss der Reaktor herunterge-
fahren werden. 
Die Ablenkung der VM-Düsenstrahlen hat weiterhin einen Einfluss auf den Wärme-
haushalt des Schlackebades. Die Anordnung der VM-Düsen soll sicher stellen, dass 
die VM-Strahlen sich direkt über dem Schlackebad schneiden. Dadurch finden die 
exothermen Oxidationsreaktionen nahe der Schlackebadoberfläche statt und es erfolgt 
ein hoher Wärmeeintrag in das Schlackebad. Werden einzelne VM-Strahlen nach oben 
abgelenkt, wird der Wärmeeintrag in das Schlackebad entsprechend vermindert. Da-
durch können Störungen beim Schlackeabstich auftreten. Der Schlackeabstich wird mit 
einer Videoaufzeichnung über ein Schauglas im Schlackequenchbehälter überwacht. 
Weiterhin wird der Differenzdruck zwischen Schlackequenchbehälter und Reaktor 
gemessen. Durch diese zwei Kontrollmöglichkeiten können Verlegungen der Abstich-
düse durch erstarrte oder hochviskose Schlacke erkannt werden. Durch den im Ab-
schnitt 4.2.2 beschriebenen Ringbrennermodus „Starkflamme“ können Verlegungen 
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aufgeschmolzen oder von der Abstichdüse „weggedrückt“ werden. Bleibt diese Maß-
nahme ohne Erfolg, wird der Reaktor heruntergefahren und beräumt. 
Um nähere Erkenntnisse über die Vorgänge im Herdbereich und im Schlackebad zu 
erlangen, wurde die Beräumung des Festbettes begleitet. Das Festbett wird von oben 
nach unten ausgetragen. Das Ausbringen des Festbettes erfolgte über das Mannloch 
mithilfe eines Saugrohres. Aus den unterschiedlichen Festbettschichten wurden Pro-
ben entnommen und charakterisiert. Im Anhang auf den Seiten 164 bis 168 sind die 
Lagebeschreibung der Festbettproben sowie die Immediat-, Elementar- und Ascheana-
lysen aufgeführt. Anhand der Probencharakterisierung und der gewonnenen optischen 
Eindrücke bei der Probenahme stellt sich der Aufbau des Festbettes wie in der  
Abbildung 13 skizziert dar.  
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Abbildung 13: Schichtenaufbau im Festbett, Höhenangaben in mm 
 
Die Pyrolysezone besteht aus „verbackenen“ Kohle-Abfall-Agglomeraten mit einem 
Durchmesser von 10-20 cm. Ab ca. 4 m über dem Abstichdüsenniveau befindet sich 
der Übergang zur Vergasungszone, gekennzeichnet durch Koks-Kohle-Agglomerate 
mit einem Durchmesser von 10-15 cm. In Richtung Schlackebad treten zunehmend 
Koks-Schlacke-Agglomerate auf. Besonders der Bereich um die VM-Düsen ist durch 
versinterte Koks-Schlacke-Agglomerate charakterisiert. Der untere Bereich der Verga-
sungs- und Oxidationszone, ab Niveau VM-Düsen, ist durch körnigen Koks mit 1-5 cm 
Durchmesser geprägt. Eine Unterteilung in Oxidationszone und Vergasungszone konn-
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te aus den optischen Eindrücken und den Analysen der Festbettproben nicht abgeleitet 
werden. Es wird davon ausgegangen, dass sich die Oxidationszone direkt über dem 
Schlackebad bis zum Höhenniveau der VM-Düsen erstreckt. Der Schlackepelz konnte 
deutlich vom Schlackebad unterschieden werden. Der Schlackepelz stellte sich als 
inhomogene Koks-Schlackemischung dar. Es waren unterschiedliche Strukturen und 
Kokseinschlüsse sowie vollständig erhaltene, verkokte Braunkohlebriketts erkennbar. 
Mittig im Vergaser lag eine optisch homogene, verglaste Schlacke ohne erkennbare 
Kokseinschlüsse vor. Aufgrund der verglasten und optisch homogenen Struktur wird 
davon ausgegangen, dass diese Schlackeschicht das eigentliche Schlackebad dar-
stellt. Unter Schlackebad soll in diesem Fall der Bereich verstanden werden, der aus 
schmelzflüssiger Schlacke besteht, welche über die Abstichdüse ausgetragen wird. 
Über der Abstichdüse befand sich ein 40 cm hoher Eisenkonus mit einem zentral an-
geordneten Strömungskanal, dargestellt in der Abbildung 14. 
 
 
Abbildung 14: Teilstücke von Eisenkonen aus BGL-Vergaser 
 
Anhand dieser Erkenntnisse wird geschlussfolgert, dass oberhalb der VM-Düsen Koks-
Schlacke-Agglomerate gebildet werden, welche aufgrund der abwärts gerichteten 
Festbettbewegung vor die VM-Düsen gelangen. Die Proben 10 (ca. 1 m oberhalb VM-
Düsenmund) und 13 (Höhe VM-Düsenmund, 1 m davor) weisen Aschegehalte von 
86 Ma.-% und 93 Ma.-% auf. Trifft der VM-Strahl auf diese aschereichen Agglomerate, 
findet aufgrund des niedrigen Kohlenstoffgehaltes kein Aufschmelzen der Schlacke, 
sondern eine Ablenkung des VM-Strahles statt. In diesem Zusammenhang müssen 
auch Störungen in der Festbettbewegung in Betracht gezogen werden. Es ist vorstell-
bar, dass diese Agglomerate zu einer Art lokalen Feststoffbrücke oberhalb der VM-
Düsen führen. Dadurch wird der Massenstrom an Koks direkt vor die VM-Düse vermin-
dert. Damit ist eine Verschiebung der Oxidationszone über die VM-Düsen verbunden. 
Als Folgeerscheinung wird der Kohlenstoff oberhalb der VM-Düsen abgebaut. Der 
damit einhergehende Temperaturanstieg verstärkt die Bildung von Koks-Schlacke-
Agglomeraten. Löst sich eine Feststoffbrücke auf, wird der Bereich vor der VM-Düse 
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augenblicklich mit aschereichen Koks-Schlacke-Agglomeraten gefüllt und es kommt 
zur VM-Strahlablenkung mit den beschriebenen Folgeerscheinungen. 
Der Bildungsmechanismus der Koks-Schlacke-Agglomerate oberhalb der VM-Düsen 
ist unbekannt. Eine mögliche Erklärung kann die schmelzpunktsenkende Wirkung von 
Alkalien auf saure Silikataschen sein. Aufgrund ihrer hohen Flüchtigkeit verdampfen 
Alkalikomponenten in der Oxidationszone und kondensieren in der Festbettschüttung 
der darüberliegenden Vergasungs- und Pyrolysezone. Bedingt durch den Gegenstrom 
von Gasphase und Feststoff sowie der Temperaturverteilung entlang der Reaktorachse 
findet eine Anreicherung der Alkalikomponenten im Festbett statt, ähnlich wie im Ab-
schnitt 2.2 für den Hochofenprozess beschrieben. Die am Koks auskondensierenden 
Alkalien bilden mit anderen Aschekomponenten Phasen mit niedriger Schmelztempe-
ratur und fördern die Agglomeratbildung.  
Die Festbettproben wurden auf die vermutete Anreicherung flüchtiger Aschekompo-
nenten hin untersucht. Eine Gegenüberstellung der Aschezusammensetzung aller 
Proben über die Festbetthöhe zeigt, dass deren Zusammensetzung sehr inhomogen 
ist. Weiterhin sinken die Gehalte an Cl, Zn, Pb und S mit abnehmender Festbetthöhe. 
Es ist davon auszugehen, dass nicht alle Proben repräsentativ sind. Aufgrund der 
unterschiedlichen Mischung der Vergasungsstoffkomponenten im Festbett werden 
Proben aus der Pyrolyseschicht weniger repräsentativ sein als Proben aus dem Schla-
ckebad oder der Oxidationszone. So weist z.B. die Probe 1 aus der Pyrolyseschicht 
einen Al2O3-Gehalt von 32 Ma.-% auf, wohingegen der Al2O3-Gehalt der Proben aus 
dem Schlackebad und der unteren Vergasungszone im Schnitt bei 13 Ma.-% liegt. Um 
repräsentative Proben für die Auswertung auszuwählen, wurden die Ascheanalysen 
auf die Hauptkomponenten SiO2, CaO, Al2O3 und Fe2O3 normiert und verglichen. Da 
diese Komponenten als nicht flüchtig gelten, wird davon ausgegangen, dass deren 
normierte Konzentrationen in der Asche über die Festbetthöhe konstant sind. Das kann 
für alle Proben, welche im Umkreis von ca. 1 m um die Reaktorachse entnommen 
wurden, bestätigt werden.  
Stark abweichende Zusammensetzungen treten bei der Probe 1 (Pyrolysezone), den 
Proben 2, 5 und 9 (Vergasungszone oberhalb VM-Düsen - Randbereich bzw. nahe der 
Feuerfestausmauerung) und dem Großteil der Schlackepelzproben (Proben 19, 31, 33, 
35, 37) auf. Eine Ursache für die abweichende Zusammensetzung der Proben aus der 
Pyrolysezone und dem Randbereich-Vergasungszone kann die unvollständige Vermi-
schung der unterschiedlichen Vergasungsstoffkomponenten benannt werden. Der 
Schlackepelz bildet sich zu Beginn einer Betriebsperiode aus, wobei der Vergaser mit 
einer Kohlemischung angefahren wird. Daher ist die Aschezusammensetzung der 
Schlackepelzproben nicht repräsentativ. Die übrigen Proben, im Wesentlichen entlang 
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der Reaktorachse gelegen, werden als repräsentativ angesehen. Die Einteilung in 
repräsentative und nicht repräsentative Proben unter Angabe der Lage im Reaktor ist 
im Anhang auf der Seite 164 dargestellt. Die mittlere Aschezusammensetzung und die 
Standardabweichung der repräsentativen Proben ist im Anhang auf der Seite 168 
aufgeführt. 
Die Konzentrationen der Aschekomponenten für die als repräsentativ befundenen 
Proben über die Festbetthöhe sind im Anhang auf der Seite 169 dargestellt. Zum Ver-
gleich ist die durchschnittliche Aschezusammensetzung der Vergasungsstoffmischung 
gegenübergestellt. Die vermutete Anreicherung von K und Na kann nicht bestätigt 
werden. Die Gehalte von K und Na bleiben über die Festbetthöhe annähernd konstant. 
Die Gehalte von Cl und S nehmen im Festbett in Richtung Schlackeaustrag ab. Zn und 
Pb sind in der oberen Vergasungszone im Vergleich mit der Vergasungsstoffzusam-
mensetzung angereichert. In Richtung Schlackeaustrag nehmen die Konzentrationen 
von Zn und Pb stark ab. 
Es muss erwähnt werden, dass der Vergleich mit der durchschnittlichen Vergasungs-
stoffzusammensetzung fehlerbehaftet ist. Der Vergasungsstoff wird teilweise in Form 
von Koks- und Aschepartikeln mit dem Rohgas ausgetragen. Findet dabei zum Beispiel 
ein selektiver Austrag von Partikeln einer kaliumreichen Vergasungsstoffkomponente 
statt, können die Aschekonzentrationen der Festbettproben und der Vergasungsstoff-
mischung nicht verglichen werden. Daher muss eine konstante K2O-Konzentration von 
Festbettproben und Vergasungsstoffmischung nicht zwangsläufig bedeuten, dass 
keine Anreicherung von Kalium im Festbett stattfindet. Weiterhin wurde die VS-
Zusammensetzung aus VS-Proben berechnet. Von den jeweiligen VS-Komponenten 
wurde aus dem VS-Lager jeweils eine Probe entnommen. Insbesondere die Abfall-
komponenten haben stark schwankende Zusammensetzungen, sodass die berechnete 
VS-Zusammensetzung nicht die tatsächliche VS-Zusammensetzung widerspiegeln 
muss. 
Wie bereits beschrieben, wurden die Festbettproben aus dem Randbereich der Verga-
sungszone oberhalb der VM-Düsen als nicht repräsentativ befunden und vorerst nicht 
zur Auswertung herangezogen. Jedoch zeigen diese Proben, verglichen zu Festbett-
proben aus dem näheren Umfeld der Reaktorachse und gleicher Höhenlage, deutlich 
erhöhte Konzentrationen an Zn, Pb, SO3, K2O und Na2O. Die entsprechenden Asche-
analysen sind im Anhang auf der Seite 170 aufgeführt. Daraus wird geschlussfolgert, 
dass aufgrund der Kühlung der Feuerfestausmauerung flüchtige Aschekomponenten 
besonders am Rand des Festbettes kondensieren. 
Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die Elemente Cl, S, Zn und Pb 
teilweise aus der Asche in Gasphasenverbindungen übergehen. Die Elemente Pb und 
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Zn reichern sich im Festbett an. Als Ursache für die Anreicherung wird der Übergang 
von Zn und Pb aus der Asche in Gasphasenspezies über dem Schlackebad und die 
Kondensation der gebildeten Gasphasenspezies im darüber liegenden Festbett vermu-
tet. Für Na und K können keine gesicherten Aussagen getroffen werden, jedoch liegen 
Hinweise vor, dass auch diese Elemente in der Oxidationszone in Gasphasenspezies 
übergehen und insbesondere in Nähe der gekühlten Feuerfestausmauerung konden-
sieren. 
Um die beschriebenen Probleme im Herdbereich und beim Schlackeabstich zu behe-
ben, wurde an einer neuen VM-Düsenkonstruktion gearbeitet. Wie bereits beschrieben, 
liegt die Ursache der VM-Strahlablenkung am zeitweise auftretenden Kohlenstoffman-
gel vor einer VM-Düse. Um diesen zu beherrschen, wurde die Beimischung von Erd-
gas zum VM vorgesehen. Damit wird das Kohlenstoff- bzw. Brennstoffangebot vor der 
VM-Düse unabhängiger von der Festbettbewegung bzw. Festbettzusammensetzung. 
Treten „schwarze Düsen“ auf, können mithilfe der Erdgasbeimischung die kohlenstoff-
armen Koks-Schlacke-Agglomerate aufgeschmolzen werden. Aufgrund ökonomischer 
Zwänge konnten die erforderlichen Baumaßnahmen nicht durchgeführt werden. 
Die Entstehung des in Abbildung 14 dargestellten Eisenkonus ist auf die Ausbildung 
einer Eisenphase zurückzuführen. Neben dem Eisenkonus, welcher nach jedem Still-
stand aufgetreten ist, enthält das Schlackegranulat vereinzelt kleine Metallkugeln mit 
maximal 1 mm Durchmesser. Analog zum Hochofen führen die Dichteunterschiede 
zwischen Schlacke- und Eisenphase zur Ansammlung der Eisenphase im unteren Teil 
des Schlackebades. 
Als Zusammenfassung der letzten beiden Abschnitte wird festgestellt, dass sowohl die 
Ansatzbildung als auch die unterschiedlichen Betriebsstörungen im Herdbereich mit 
dem Verhalten der Mineralstoffkomponenten im BGL-V zusammenhängen. Insbeson-
dere das Verhalten flüchtiger Aschekomponenten scheint eine Ursache für die aufge-
tretenen Betriebsstörungen darzustellen. Die thermodynamische Modellierung des 
BGL-V-Prozesses kann das Verhalten der Mineralstoffkomponenten näher beschrei-
ben. Ein aussagekräftiges Modell vorausgesetzt, können damit auch Informationen 
über Betriebszustände erhalten werden, welche analytisch nicht erfassbar sind. Darun-
ter fallen z.B. Art und Menge der aus flüchtigen Aschekomponenten gebildeten Gas-
phasenspezies. 
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4.3 Stoffbilanz um den BGL-Vergaser 
Die stoffliche Bilanzierung des BGL-Prozesses muss der Modellierung vorausgehen. 
Die geschlossene Stoffbilanz dient in der Modellierung zur: 
- Definition der Eingangsströme,  
- Definition der Stromführung mithilfe von Splittfaktoren, 
- Anpassung der berechneten Gleichgewichtszusammensetzungen unter-
schiedlicher Reaktionszonen an Nichtgleichgewichtszustände. 
Eine berechnete Gleichgewichtszusammensetzung im Modell hängt von der Zusam-
mensetzung des Stoffsystems ab. Die Definition der Eingangsströme bestimmt das 
gesamte Stoffsystem. Die Stoffsysteme der einzelnen Gleichgewichtsreaktoren hängen 
jedoch auch von der Stromführung bzw. der Verschaltung der Gleichgewichtsreaktoren 
untereinander ab, wobei die Gleichgewichtsreaktoren unterschiedliche Reaktionszonen 
wie z.B. das Schlackebad oder die Trocknungs- und Pyrolysezone darstellen. Weiter-
hin werden im Modell Reaktionszonen als Gleichgewichtsreaktoren abgebildet, obwohl 
die Phasenzusammensetzung dieser Reaktionszonen, wie z.B. die der Pyrolysezone, 
nicht der Gleichgewichtszusammensetzung entspricht. Deshalb sind diese Gleichge-
wichtsreaktoren unter Kenntnis der tatsächlichen Phasenzusammensetzung an die 
Nichtgleichgewichtszustände anzupassen. 
Demnach muss die Bilanz nicht nur die Verteilung der Elemente auf ein- und ausge-
hende Stoffströme widerspiegeln, sondern so weit wie möglich auch die Phasenzu-
sammensetzung der Stoffströme enthalten. 
In Abbildung 15 sind alle ein- und ausgehenden Stoffströme dargestellt. Die Bilanzhülle 
umfasst dabei den inneren Reaktorraum. Die Wasserbeaufschlagung der Ring- und 
Zentraldüse am Rohgasabgang werden außer Acht gelassen, was im Folgenden noch 
begründet wird. 
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Abbildung 15: Ein- und ausgehende Stoffströme am BGL-Vergaser 
 
In der Tabelle 11 sind die benutzen Analysenmethoden zur Charakterisierung der 
Prozessproben und die Herkunft der Prozessdaten aufgelistet. Die angewandten Ana-
lysenmethoden zur Charakterisierung der Vergasungsstoff- und Schlackeproben sind 
im Anhang auf der Seite 158 erläutert. 
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Tabelle 11: Herkunft der Prozessdaten und auf Prozessproben angewandte Analysenme-
thoden 
Strom Menge Zusammen-
setzung 
Analysenmethode/Kommentar 
Vergasungsstoff Betriebs-
angaben 
Analyse VS-
Proben 
- Immediatanalyse, Elementaranalyse, 
 Gesamtchlorgehalt, RFA - 450 °C-
 Veraschung, Schmelztablette 
- Ermittlung Massenstrom über Band- 
 waage, Messfehler ±1 %1) 
Schlacke n.b. Analyse 
Schlacke-
proben 
- Immediatanalyse, Elementaranalyse, 
 RFA - 450 °C-Veraschung, Schmelzta- 
 blette 
- Berechnung Massenstrom über Bilanz 
Vergasungsmittel Betriebs-
angaben 
Betriebs-
angaben 
 Ermittlung Volumenströme über 
 Blendenmessung, Messfehler ±0,8 %1) 
N2-Spülung Betriebs-
angaben 
100 % N2 
angenommen
 Volumenströme abgeschätzt 
Ringbrenner-
medien 
Betriebs-
angaben 
Betriebs-
angaben 
 Ermittlung Volumenströme über Blen-
 denmessung, Messfehler ±0,8 %1) 
Rohgas-
Permanentgase 
Betriebs-
angaben 
für CO, 
CO2, CH4, 
H2 
 
Betriebs-
angaben  
- Ermittlung Gesamtvolumenstrom über 
 Blendenmessung, Messfehler ±0,8 %1)  
- Ermittlung Zusammensetzung über 
 Online-GC, Messfehler ±0,5 %1) 
- C2H4, C2H6, C6H6 über Betriebsanga-
 ben (außerhalb Bilanzzeitraum) 
- Berechnung von N2 über Bilanz 
Rohgas-H2O n.b. n.b.  Berechnung über Bilanz 
Rohgas-Teer-Öl-
Fraktion 
n.b.  
 
n.b.  - Berechnung C, H, S, Aschemenge und 
 -zusammensetzung über Bilanz 
- Abschätzung O, N über Betriebsan-
 gaben (außerhalb Bilanzzeitraum) 
1)Messfehler wurden auf Grundlagen von Herstellerangaben ähnlicher Messsysteme für den 
industriellen Einsatz abgeschätzt 
 
Neben den Prozessangaben wurden zur Bilanzierung die analytisch ermittelte Zusam-
mensetzung von Vergasungsstoff- und Schlackeproben herangezogen. Da bei der 
BGL-Vergasung ein sehr heterogenes Einsatzstoffgemisch vorliegt, erfolgte die Probe-
nahme über 3 Tage durch Mitarbeiter des SVZ. Insgesamt liegen 9 Vergasungsstoff- 
und Schlackeproben vor. Die Vergasungsstoffproben wurden kurz vor der Einbringung 
in die Dosierschleuse vom Transportband entnommen. Unter Berücksichtigung der 
Verweilzeit der Aschekomponenten im Reaktor von ca. 1,5 Stunden wurden zeitlich 
versetzt die Schlackeproben entnommen. Die Betriebsangaben in der Tabelle 11 gel-
ten für den Bilanzzeitraum, falls nicht anders vermerkt. 
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4.3.1 Chemische Zusammensetzung der Vergasungsstoffproben 
Für die Vergasungsstoffproben liegen die Elementar-, Immediat- und Ascheanalysen 
sowie der Gesamtchlorgehalt vor, die im Anhang auf der Seite 171 aufgeführt sind. In 
Anlehnung an die Angabe von Gesamtschwefelgehalt (Sges), Ascheschwefelgehalt und 
verbrennlicher Schwefel (SC) wird die Differenz aus Aschechlorgehalt und Gesamt-
chlorgehalt als Clorg in der Elementaranalyse ausgewiesen. 
Wie bei der Charakterisierung von festen Brennstoffen üblich, wurde die Aschezu-
sammensetzung der VS-Proben mit der RFA ermittelt. Hierzu ist eine Vorbehandlung 
der Proben notwendig. Durch die Veraschung der Proben wird insbesondere der C-
Gehalt auf ein Minimum gesenkt und somit die Genauigkeit der RFA erhöht. Um bei 
der Veraschung die Verflüchtigung von Aschebestandteilen zu vermeiden, wurde eine 
Veraschungstemperatur von 450 °C gewählt. Anhand der RFA wird die elementare 
Zusammensetzung der Asche ermittelt. Bei der Angabe der Aschezusammensetzung 
treten die Hauptelemente wie zum Beispiel Si, Ca und Al in ihrer aufoxidierten Form 
auf. Spurenstoffe wie As, Cd oder Mo werden elementar angegeben. Eine genauere 
Erläuterung der Analysenmethoden und die Angabe der Messfehler ist im Anhang auf 
der Seite 158 dargestellt. 
Alternativ kann die elementare Zusammensetzung der VS-Asche nach entsprechender 
Probenaufbereitung auch über Inductively Coupled Plasma-MS-Analyse oder Atom-
spektroskopie bestimmt werden. Diese Methoden gelten besonders im Bereich der 
Spurstoffe als genauer bzw. besitzen gegenüber der RFA niedrigere Nachweisgren-
zen. Jedoch ist die Modellierung der Spurstoffe nicht Gegenstand dieser Arbeit. Auf die 
Ermittlung der Phasenzusammensetzung der VS-Aschen mit Röntgenbeugung wurde 
verzichtet. 
Die erste der 9 VS-Proben weist eine von den übrigen Proben stark abweichende 
Zusammensetzung auf. Die Ursache ist ein Wechsel der VS-Zusammensetzung zu 
Beginn des Bilanzzeitraumes. Deshalb wurde diese Probe in den weiteren Berechnun-
gen nicht berücksichtigt.  
Der Vergleich der übrigen VS-Proben zeigt eine schwankende Zusammensetzung. Für 
die Bilanzrechnungen wird daher eine mittlere Zusammensetzung gewählt. Der VS-
Massenstrom im Bilanzzeitraum wird als konstant vorausgesetzt, so dass der arithme-
tische Mittelwert verwendet werden kann.  
Zur Veranschaulichung der inhomogenen Zusammensetzung ist im Anhang auf der 
Seite 172 die mittlere Zusammensetzung und die Standardabweichung angegeben. 
Die Gehalte an Kohlenstoff, Clorg und Wasser zeigen hohe relative Abweichungen von 
größer 10 %, bezogen auf den Mittelwert. Bei den Aschekomponenten beträgt die 
relative Standardabweichung für SiO2 25 % und für CaO und Fe2O3 ca. 5 %. 
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4.3.2 Chemische Zusammensetzung der Schlackeproben 
Die Elementar-, Immediat- und Ascheanalysen der Schlackeproben sind im Anhang 
auf der Seite 173 aufgeführt. Analog zu den VS-Proben bleibt die erste Schlackeprobe 
aufgrund des Wechsels der VS-Zusammensetzung unberücksichtigt. Abweichend zu 
den VS-Proben erfolgte die Veraschung der Schlackeproben bei 815 °C. Die Schla-
cken wurden bei einer wesentlich höheren Temperatur gebildet und sind weitgehend 
frei von flüchtigen Aschebestandteilen wie Cl oder S, sodass eine Veraschung bei 
450 °C keine Vorteile bringt. 
Wie bei den VS-Proben wurde für die Bilanzierung auf Basis des arithmetischen Mit-
telwertes eine gemittelte Aschezusammensetzung der Schlackeproben gebildet. Die 
Elementaranalyse weist einen durchschnittlichen C-Gehalt von 4 Ma.-% in den Schla-
ckeproben aus. Sauerstoff und SC werden mit 0 Ma.-%, Stickstoff und Wasserstoff mit 
kleiner 0,1 Ma.-% angegeben. Daher wurde für die Bilanzierung nur der Kohlenstoffge-
halt berücksichtigt. 
 
 
4.3.3 Ringbrennermedien 
Der Funktionsweise des Ringbrenners entsprechend gelangen die Brennerabgase bei 
den Betriebsmodi „Betriebsflamme“ und „Starkflamme“ in den Vergaser und müssen 
somit in der Bilanz berücksichtigt werden. Für die Abschätzung einer durchschnittlichen 
Brenngaszusammensetzung wurde davon ausgegangen, dass im Bilanzzeitraum ein 
störungsfreier Betrieb vorlag und somit nur der Modus „Betriebsflamme“ angewandt 
wurde. Weiterhin wurde von 10 Schlackeabstichen pro Stunde mit jeweils 90 s Dauer 
des Betriebsmodus „Abstichflamme“ ausgegangen. Somit sind die Gasvolumenströme 
des Modus „Betriebsflamme“ für die Bilanz mit 0,75 zu multiplizieren. Eine Zusammen-
fassung der Betriebsmodi mit den jeweiligen Brenngasvolumenströmen ist in Tabelle 
12 gegeben. Der verwendete technische Sauerstoff wird vereinfacht als reiner Sauer-
stoff angenommen. 
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Tabelle 12: Brennermodi und Berechnung der durchschnittlichen Brenngasmengenströ-
me 
 Betriebs-
flamme 
Stark-
flamme 
Abstich-
flamme 
Durchschnittliche Brenn-
gaszusammensetzung für 
Bilanz 
CH4 in m³/h i.N. 105 105 19 78,75 
Luft in m³/h i.N. 1110 1110 1110 832,5 
O2 in m³/h i.N. 90 142 0 67,5 
λ1) 1,5 1,8 6,1 1,5 
Dauer Betriebsmodus in 
Stunden bezogen auf 1 
Stunde Vergaserbetrieb 
0,75 0 0,25  
1)nach Gleichung 4.1 
 
 
4.3.4 Bespannungsstickstoff, Spülstickstoff und Vergasungsmittel 
Zu berücksichtigen sind die Stickstoffspülungen der VM-Düsen, der Druckmessstellen 
sowie die Stickstoffbeaufschlagung der VS-Schleusen.  
Die Stickstoffbeaufschlagung der VS-Schleusen soll einen permanenten Überdruck in 
der Zentralschleuse zum Vergaser sicherstellen, um die Rückströmung von Rohgas in 
das Schleusensystem zu verhindern. Die Menge wird aufgrund von Betriebserfahrun-
gen auf 320 m³/h i.N. geschätzt. 
Bei den VM-Düsen und den Druckmessstellen erfüllt Stickstoff ebenfalls die Funktion 
eines Sperrgases. Die Menge wird auf 160 m³/h i.N. geschätzt. Für die Bilanzierung 
wird der verwendete technische Stickstoff vereinfacht als 100 % N2 angenommen. 
Nach Angaben des SVZ betrug die Sauerstoffbelastung im Bilanzzeitraum 
4500 m³/h i.N.. Der Stickstoffgehalt von 0,5 Vol.-% im verwendeten technischen Sau-
erstoff wird berücksichtigt. Der Dampfgehalt wird mit 0,85 kg/m³O2, i.N. angegeben. 
 
 
4.3.5 Quenchwasser 
Die Messstelle für die Rohgaszusammensetzung befindet sich hinter der Zentral- und 
Ringdüse. Aufgrund sehr kurzer Verweilzeiten und niedriger Temperaturen kann davon 
ausgegangen werden, dass es zu keiner Veränderung der trockenen Gaszusammen-
setzung infolge von chemischen Reaktionen mit dem Quenchwasser kommt. Weiterhin 
hat das Quenchwasser keine Auswirkungen auf die im Modell beschriebene Alkali-
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dampfkondensation im Reaktorinnenraum. Somit wird das Quenchwasser von Zentral- 
und Ringdüse in der Bilanz außer Acht gelassen. 
Die Wassermenge für die Dralldüsen zur Absenkung der Rohgastemperatur wird je-
doch in der Bilanz berücksichtigt, da nicht auszuschließen ist, dass ein Teil des einge-
düsten Wassers bzw. des daraus gebildeten Wasserdampfes mit Rohgaskomponenten 
reagiert. In der Tabelle 13 ist die Auswirkung der Wasserquenchung im Gasfreiraum 
auf die Rohgaszusammensetzung zusammenfassend dargestellt. Die Werte wurden 
während einer Betriebsfahrt aufgezeichnet, in der die Wasserquenchung gezielt variiert 
wurde. Für den Betriebsmodus ohne Wasserquench sind Werte aufgeführt, die zwei 
Stunden nach der Außerbetriebnahme der Dralldüsen aufgezeichnet wurden. Somit 
kann von stationären Bedingungen ausgegangen werden.  
Der Wasserquench führt zu einer Abnahme des Methangehaltes und einer Zunahme 
des Wasserstoffgehaltes im Rohgas. Weiterhin sinkt die Rohgastemperatur im Gasfrei-
raum von durchschnittlich 690 °C auf 510 °C.  
 
Tabelle 13: Gegenüberstellung der Rohgaszusammensetzung mit und ohne Wasser-
quenchung im Gasfreiraum  
ohne Quench mit Quench Gasspezies 
Vol.-% Vol.-% 
CO  36,5 35,8 
CO2 13,7 14,1 
H2 11,1 13,4 
CH4 23,7 20,9 
Rest (N2, KWST) 15,0 15,9 
Summe 100,00 100,00 
 
Die beobachtete Änderung des H2- und CH4-Gehaltes kann über eine thermodynami-
sche Gleichgewichtsberechnung nicht abgebildet werden, da die Rohgaszusammen-
setzung nicht der Gleichgewichtszusammensetzung entspricht. Es soll versucht wer-
den, die in Frage kommenden chemischen Reaktionen nach dem Prinzip von Le Cha-
telier und auf Basis des Massenwirkungsgesetzes zu erklären. Zur Beschreibung des 
chemischen Gleichgewichts im Rohgas können entweder die in der Tabelle 14 aufge-
führten heterogenen Reaktionen oder die daraus abgeleiteten homogenen Reaktionen 
herangezogen werden [2]. Die Auswirkungen einer Temperaturabsenkung bzw. einer 
Erhöhung der Wasserdampfkonzentration auf die H2- und die CH4-Konzentration liefern 
keine schlüssige Erklärung für die beobachteten Konzentrationsänderungen im Roh-
gas. Sowohl bei den heterogenen als auch bei den homogenen Reaktionen resultiert 
eine Temperaturabsenkung in einer Abnahme der H2-Konzentration und einer Erhö-
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hung der CH4-Konzentration, wenn man davon ausgeht, dass der Temperatureinfluss 
auf die Lage des chemischen Gleichgewichtes nach Reaktion 4 aufgrund der niedrigen 
Reaktionsenthalpie gegenüber Reaktion 5 gering ist. Der Einfluss einer erhöhten Was-
serdampfkonzentration spiegelt hingingen die beobachtete Konzentrationsverschie-
bung im Rohgas richtig wider. 
 
Tabelle 14: Einfluss der Wasserquenchung auf Vergasungsreaktionen, ΔRH25° aus [2] 
 Reaktion 
Nr. 
ΔRH25° in 
kJ/mol 
Temperatur sinkt Wasserdampf-
gehalt steigt 
Theoretische Konzentra-
tionsänderung von: 
  H2 CH4 H2 CH4 
Fall 1: heterogene Reaktionen 
C+CO2?2CO 1 +172     
C+H2O?CO+H2 2 +131 -  +  
C+2H2?CH4 3 -75 - +   
Fall 2: homogene Reaktionen 
CO+H2O?CO2+H2 4 -41 +  +  
CH4+H2O?CO+3H2 5 +206 - + + - 
beobachtete Konzentrati-
onsänderungen   + - + - 
 
Eine Erklärung für die Verschiebung der Gaszusammensetzung kann die Kinetik der 
heterogenen Methanbildungsreaktion (Reaktion 3) liefern. Die Temperaturabsenkung 
führt zu einer geringeren CH4-Bildung und somit zu einem erhöhten H2-Gehalt. 
Die Konzentrationsverschiebungen im Rohgas infolge der Rohgasquenchung können 
in ihrer Gesamtheit nicht eindeutig erklärt werden. Jedoch kann nicht ausgeschlossen 
werden, dass verdampftes Quenchwasser nach den Reaktionen 2, 4 und 5 mit Rohgas 
reagiert. Demnach sollte das Quenchwasser in der Bilanz berücksichtigt werden. 
Ein weiterer Grund, das Quenchwasser in der Bilanz zu berücksichtigen, liegt im Ver-
dünnungseffekt des unreagierten Quenchwassers bzw. des daraus entstehenden 
Wasserdampfes. Im Hinblick auf die Kondensation dampfförmiger Alkaliverbindungen 
werden bei einer höheren Rohgasmenge absolut mehr dampfförmige Alkaliverbindun-
gen mit dem Rohgas ausgetragen als bei einer geringeren Rohgasmenge. Ausgehend 
von einer konstanten Temperatur bleiben die Partialdrücke gasförmiger Alkaliverbin-
dungen bei einer Verdünnung des Rohgases mit Wasserdampf konstant. Das bedingt 
eine Verschiebung von kondensierten zu gasförmigen Alkalispezies.  
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4.3.6 Permanentgase und Wasserdampf 
Für die Gase CO, CO2, H2 und CH4 liegen Prozessdaten vor. Die Rohgaszusammen-
setzung wird nach der Wasserwäsche mittels Online-Gas-Chromatographie ermittelt. 
Der Volumenstrom wird über eine Blendenmessung bestimmt. Aus den Messwerten 
werden unter Beachtung des Wasserdampftaupunktes der trockene Gasvolumenstrom 
und die Konzentrationen von CO, CO2, H2 und CH4 bestimmt. Für den Bilanzzeitraum 
wurden die aufgezeichneten Volumenströme von CO, CO2, H2 und CH4 verwendet, 
wobei die Daten graphisch vorliegen. Eine tabellarische Ausgabe war nicht möglich. 
Aufgrund der diskontinuierlichen Beschickung des BGL-Vergasers mit Vergasungsstoff 
schwankt die Rohgaszusammensetzung. Zum Beispiel steigt kurz nach der Beschi-
ckung der Methangehalt im trockenen Rohgas von ca. 21 Vol.-% auf 25 Vol.-% an, da 
die ablaufenden Pyrolysereaktionen zu einer starken Methanentwicklung führen. Um 
mittlere Volumenströme für den Bilanzzeitraum zu erhalten, wurden mithilfe des Pro-
gramms FindGraph [77] Datenpaare zur Mittelwertbildung erstellt. Den eingescannten 
Graphen wurde eine Skalierung (Zeit- und Volumenstromachse) vorgegeben. Anhand 
definierter Farbtöne ermittelt das Programm die Datenpaare. Da die Zeitdifferenz zwi-
schen den Datenpaaren uneinheitlich war, wurde der zeitlich gewichtete Mittelwert 
nach Gleichung 4.2 gebildet. Die mittleren Volumenströme und die Abweichungen zum 
arithmetischen Mittelwert sind in Tabelle 15 gegeben. 
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Tabelle 15: Mittlere Volumenströme und Abweichung des arithmetischen Mittelwertes 
vom zeitlich gewichteten Mittelwert 
Gas Volumenstrom in m³/h i.N. Abweichung in % 
CO 9511 0,6 
CO2 5299 -0,7 
CH4 4680 -1,6 
H2 3901 -0,5 
 
Neben den Rohgashauptkomponenten CO, CO2, H2 und CH4 ist eine Vielzahl gasför-
miger KWST sowie Wasserdampf und Stickstoff enthalten. Da die Wasserdampf- und 
Stickstoffkonzentration nicht bekannt sind, müssen sie aus der Bilanz bestimmt wer-
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den. Für die Konzentrationen gasförmiger KWST kann auf Analysen anderer Betriebs-
perioden zurückgegriffen werden, da sie ebenfalls nicht kontinuierlich gemessen wur-
den. Da die Modellierung der KWST nicht Gegenstand dieser Arbeit ist, wurden nur 
Ethan, Ethen und Benzol berücksichtigt. Deren Konzentrationen im trockenen Rohgas 
werden im Bereich zwischen 0,1 Vol.-%. und 1 Vol.-% angegeben. Im Anhang auf der 
Seite 174 ist die trockene Rohgaszusammensetzung dargestellt.  
Das Rohgas enthält weiterhin Gaskomponenten wie H2S, COS, HCl und NH3. Diese 
Verbindungen kommen in nur sehr geringen Konzentrationen vor. Teilweise liegen 
dafür Betriebsangaben aus Betriebsperioden außerhalb des Bilanzzeitraumes vor. Die 
Probenahmestelle zur Ermittlung der entsprechenden Konzentrationen liegt hinter der 
Wasserwäsche. Für die Bilanz ist jedoch die Rohgaszusammensetzung vor der Was-
serwäsche entscheidend. Komponenten wie HCl und NH3 werden in der Wasserwä-
sche ausgehalten. Daher werden diese Rohgaskomponenten nur über die entspre-
chenden Elemente (C, H, O, N, S, Cl) in der Teer-Öl-Feststoff-Fraktion berücksichtigt. 
 
 
4.3.7 Teer-Öl-Feststoff-Fraktion 
Unter der Teer-Öl-Feststoff-Fraktion (TÖF-Fraktion) werden alle nach der Rohgasküh-
lung kondensiert vorliegenden Rohgaskomponenten verstanden, ausgenommen H2O. 
Dazu zählen Kokspartikel, feste und flüssige Kohlenwasserstoffe und nicht oder teil-
weise umgesetzte Menükomponenten, welche mit dem Rohgas ausgetragen werden. 
In Abbildung 16 ist die Rohgasbehandlung schematisch dargestellt. 
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ca. 30°C
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Abbildung 16: TÖF-Abscheidung aus dem Rohgas von BGL-V und FDV 
 
Das Rohgas des BGL-V und der Festbettdruckvergaser wird jeweils im Wasserwä-
scher auf ca. 200 °C abgekühlt. Das dabei anfallende TÖF-Wassergemisch enthält den 
Großteil aller Teer- und Ölkomponenten sowie Koks- und Aschepartikel. In einer Kon-
densationsstrecke wird das Rohgas auf ca. 30 °C abgekühlt und der Rectisolanlage 
zugeführt. Die dabei anfallenden Ölkomponenten werden zusammen mit dem TÖF-
Wassergemisch der Wasserwäscher zur eigentlichen TÖF-Fraktion und Leichtöl aufbe-
reitet.  
Für die Bilanz ist die TÖF-Zusammensetzung direkt am Ausgang des BGL-Vergasers 
von Interesse, im Folgenden als TÖFB bezeichnet. Sowohl Menge als auch Zusam-
mensetzung von TÖFB sind unbekannt, da keine Probenahmestelle am Rohgasabgang 
existiert. Aufgrund der hohen Rohgastemperatur von 550°C liegen die TÖF-bildenden 
KWST überwiegend gasförmig vor. Um alle potentiellen TÖF-Bildner inklusive Staub 
und Koks zu erfassen, müsste die Probenahme mit einer isokinetischen Absaugung 
von Rohgas über eine Kühl- und Filterstrecke mit anschließender Entspannung auf 
Normaldruck erfolgen. Dies war aus finanziellen Gründen nicht möglich. Weiterhin 
werden dem TÖFB Gaskomponenten zugerechnet, die im Permanentgas nicht berück-
sichtigt sind (NH3, H2S, HCl, COS). 
Um dennoch die TÖF-Zusammensetzung am Ausgang des BGL-Vergasers abschät-
zen zu können, wird auf Angaben aus [78] und [79] zurückgegriffen. Darin sind die 
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Elementarzusammensetzungen (C, H, N, S, Cl, O, Aschegehalt) für TÖF und Leichtöl 
aus der TÖF-Aufbereitung enthalten. Aus diesen Angaben wurde eine mittlere TÖF-
Zusammensetzung berechnet, welche im Folgenden als TÖFA bezeichnet wird. Im 
Anhang auf der Seite 175 sind die entsprechenden Analysen aufgeführt und die Be-
rechnung der mittleren TÖF-Zusammensetzung erläutert. Da TÖFA eine Mischung aus 
der FDV- und der BGL-TÖF-Fraktion darstellt, kann diese Zusammensetzung nur als 
Anhaltspunkt für TÖFB dienen. Daher wurde versucht, die Zusammensetzung von 
TÖFB über die Bilanz zu berechnen. Wie im Folgenden noch erklärt wird, müssen für 
die Bilanzierung der Stickstoff- und der Sauerstoffgehalt von TÖFB abgeschätzt wer-
den. Um sich dabei an TÖFA orientieren zu können, müssen weitere Sachverhalte 
berücksichtigt werden. TÖFB enthält alle Rohgaskomponenten mit Ausnahme der 
beschriebenen Permanentgase und Wasserdampf. Das beinhaltet unter anderem die 
Gaskomponenten HCl, H2S, COS und NH3 sowie wasserlösliche Aschekomponenten, 
z.B. Alkalichloride. Diese Komponenten werden teilweise im Waschwasser gelöst und 
fallen in der Waschwasseraufbereitung an. H2S wird erst in der Rectisolwäsche aus 
dem Rohgas abgeschieden. Sofern die aufgezählten Komponenten in der Wasserwä-
sche nicht als wasserunlösliche Phasen ausfallen, sind sie in der Zusammensetzung 
von TÖFA nicht berücksichtigt. Daher wird die Zusammensetzung von TÖFA auf C, H, 
N und O normiert und im Folgenden als TÖFA,N bezeichnet. Aus TÖFB wird analog 
TÖFB,N gebildet. Die Konzentrationen von Stickstoff und Sauerstoff werden für TÖFB,N 
von TÖFA,N übernommen. Die Konzentrationen an Kohlenstoff und Wasserstoff in 
TÖFB,N ergeben sich aus der Bilanz. Die entsprechenden Elementarzusammensetzun-
gen sind am Ende des Kapitels zusammen mit den Ergebnissen der Bilanzierung 
dargestellt. 
 
 
4.3.8 Bilanzierung 
Die Stoffbilanz um den BGL-Vergaser wurde als Elementebilanz ausgeführt. Wie in 
Abbildung 15 dargestellt, bestehen die eingehenden Stoffströme aus dem Verga-
sungsstoff, dem Vergasungsmittel, dem Quenchwasser der Dralldüsen, den Ringbren-
nermedien und den als Stickstoffspülung zusammengefassten Stickstoffmengen für die 
VS-Schleusen, die VM-Düsen und die Druckmessstellen. Die ausgehenden Stoffströ-
me werden in Permanentgase und Wasserdampf, TÖFB und Schlacke unterteilt. 
Permanentgase sind CO, CO2, H2, N2, CH4, C2H6, C2H4 und C6H6. Alle anderen Roh-
gaskomponenten werden TÖFB zugerechnet. 
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Da, wie in Abschnit 4.3.7 beschrieben, die Zusammensetzung von TÖFB nicht hinrei-
chend bekannt ist, wurde die Bilanz über die TÖFB-Zusammensetzung geschlossen. 
Demnach gilt für ein Element i in TÖFB die Gleichung 4.3.  
 
B
. . . . .
i,TÖF i,VS i,VM i,Ringbrenner i,N2-Spülung
. .
i,Rohgas-Permanentgase i,Rohgas-Wasserdampf i,Schlacke
m = m + m + m +m
-m - m - m
.
       (4.3) 
i = C, H, O, Clorg, SC 
 
Nach Gleichung 4.3 wurden die Komponenten C, H, O, Clorg und Sc bilanziert. Wie in 
Abschnitt 4.3.6 erläutert, ist der für die Wasserstoff- und Sauerstoffbilanz wichtige 
Wassergehalt des Rohgases unbekannt. Dieser wird vorgegeben und so variiert, dass 
der bilanzierte Sauerstoffgehalt in TÖFB,N dem Sauerstoffgehalt von TÖFA,N entspricht. 
Alternativ könnte dasselbe Vorgehen über die H-Konzentration von TÖFB,N erfolgen, da 
der in der Elementaranalyse angegebene O-Gehalt über Differenzbildung ermittelt wird 
und somit alle Analysenfehler beinhaltet. Jedoch wurde bei letzterer Variante ein nega-
tiver Sauerstoffgehalt für TÖFB,N errechnet, worauf noch eingegangen wird.  
Weiterhin ist der Stickstoffgehalt des Rohgases unbekannt. Dieser wird nach Glei-
chung 4.4 berechet. Bei der Berechnung der Stickstoffmenge in TÖFB wird auf den 
Stickstoffgehalt von TÖFA,N zurückgegriffen, indem der Stickstoffgehalt von TÖFB,N dem 
von TÖFA,N gleichgesetzt wird. 
 
B
. . . . .
N2,Rohgas-Permanentgase N2,VS N2,VM N2,Ringbrenner ,N2,N2-Spülung
. .
N2,TÖF N2,Schlacke
m = m + m +m +m
-m - m
      (4.4) 
 
Im Folgenden soll die Bilanzierung der VS-Aschekomponenten erläutert werden. Ent-
sprechend der Definition der ein- und ausgehenden Massenströme können Ascheele-
mente in der Schlacke oder im TÖF den Bilanzraum verlassen. Demnach gilt für ein 
Element i die Gleichung 4.5.  
 
B
. . .
i,VS i,Schlacke i,TÖFm = m +m            (4.5) 
 i = Al, Si, Ca, Fe, Mg, K, Na, Ba, P, Ti, Zn, Cu, Pb, Mn, Cr, Sr, Ni, Sn, V, Co, Sb, Mo, 
Cd, As, SA, ClA, OA 
 
Die Berechnung der jeweiligen Massenströme erfolgte mit den anhand der RFA ermit-
telten Konzentrationsangaben. Demnach werden die Aschehauptkomponenten ent-
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sprechend DIN 51729-10 in ihrer oxidierten Form berücksichtigt. Die Angabe OA um-
fasst demnach den Sauerstoff aus SiO2, Al2O3 und weiteren Aschehauptkomponenten. 
Wie sich die Aschekomponenten des Vergasungsstoffes auf die Schlacke und das 
Rohgas inklusive TÖFB verteilen, ist aufgrund fehlender Prozessdaten unbekannt. 
Demnach ist zwar die Schlackezusammensetzung bekannt, jedoch fehlen Angaben 
zum Schlackemassenstrom sowie zum TÖFB-Aschegehalt und zur TÖFB-
Aschezusammensetzung.  
Um Gleichung 4.5 zu lösen, wurde der Schlackemassenstrom variiert. Als Bewertungs-
kriterium für eine realistische Annahme des Schlackemassenstromes wurde die Ein-
bindung der Ascheelemente in die Schlacke herangezogen. Die Einbindung eines 
Elementes i in die Schlacke ergibt sich nach Gleichung 4.6, wobei die gleichen Ele-
mente i wie bei Gleichung 4.5 betrachtet werden, ausgenommen Schwefel und Chlor. 
Diese Elemente liegen sowohl in der VS-Asche als auch anderweitig gebunden im 
Vergasungsstoff vor. Daher wird bei der Berechnung auf den Sges- und Clges-Gehalt des 
Vergasungsstoffes zurückgegriffen. 
 
.
mi,SchlackeEinbindung= 100[%].
mi,VS
⋅            (4.6) 
 
Die Variation des Schlackemassenstromes ergab, dass Al am höchsten eingebunden 
wird. Bei einer theoretisch maximalen Einbindung von 100 % für Al in die Schlacke liegt 
die Einbindung der restlichen Ascheelemente unter 100 %. Eine Ausnahme stellt Ca 
dar, worauf noch eingegangen wird. Es ist davon auszugehen, dass Al-Verbindungen 
in Partikeln mit dem Rohgas ausgetragen werden. Daher wurde eine Al-Einbindung 
von 95 % angenommen und der Schlackemassenstrom entsprechend gesetzt. 
Für eine Al-Einbindung von 95 % ist die Ca-Einbindung größer als 100 %. Das würde 
bedeuten, dass mehr Ca ausgetragen als mit dem Vergasungsstoff eingetragen wird. 
Die Ursache hierfür liegt in der bei der Probenahme der VS-Mischung nicht erfassten 
Flussmittelzugabe. Diese beträgt 3-4 Ma.-% des VS-Massenstromes und besteht aus 
Kalkstein, welcher vereinfacht als reines CaCO3 angenommen wird. Für die Bilanzie-
rung wurde die CaCO3-Zugabe rechnerisch soweit erhöht, dass sich eine Ca-
Einbindung von 95 % ergibt. Das entspricht einem Flussmittelanteil von 4,2 Ma.-% am 
VS-Gemisch. Falls die Flussmittelzugabe bei der Probenahme erfasst worden wäre, 
würde CaCO3 als CaO in der VS-Asche (RFA) und als C und O in der Elementaranaly-
se der VS-Proben enthalten sein. Da dies nicht der Fall ist, wurde die berechnete 
CaCO3-Zugabe entsprechend der Asche- und Elementaranalyse der mittleren Verga-
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sungsstoffzusammensetzung zugeschlagen. Die Berechnung erfolgte unter der An-
nahme, dass die Angabe zum VS-Massenstrom das Flussmittel beinhaltet. 
Die Menge an mit der Schlacke ausgetragenem Kohlenstoff wurde aus dem bilanzier-
ten Schlackemassenstrom und dem gemessenen und gemittelten Kohlenstoffgehalt 
der Schlackeproben berechnet. 
Die Bilanzwerte der jeweiligen Stoffströme sind in der Tabelle 16 dargestellt. Die jewei-
ligen Aschezusammensetzungen und die berechneten Einbindungsgrade sind in der 
Tabelle 17 enthalten. Die Darstellung der TÖF-Zusammensetzung in der Tabelle 16 
orientiert sich an der Angabe der VS-Zusammensetzung. Die Angaben zu Aschegehalt 
und Aschezusammensetzung umfasst neben den Ascheelementen, bilanziert nach 
Gleichung 4.5, auch Sc und Clorg entsprechend Gleichung 4.3. Wie bereits beschrieben 
sind damit Rohgaskomponenten wie H2S, HCl oder COS berücksichtigt. 
 
Tabelle 16: Bilanzierte Ein- und Ausgangsströme 
Eingangsströme Einheit Wert  Ausgangsströme Einheit Wert 
VS mit Flussmittel kg/h an 30000  m³/h i.N. 32411 
C  48,76  
Permanentgase und H2O 
 kg/h 35011 
H 5,30  H2O 22,35 
N 1,13  CO 29,34 
O 18,24  CO2 16,35 
Clorg 0,21  CH4 14,44 
SC 0,24  H2 12,04 
Asche 22,89  N2 4,32 
Wasser 3,22  C2H6 0,43 
Summe: 
Ma.-% 
an 
100,00  C2H4 0,20 
Vergasungsmittel      C6H6 0,53 
O2 6398  Summe: 
Vol.-% 
100,00 
N2 28  TÖFB kg/h 5139 
Dampf 
kg/h 
 
3806  C 60,77 
Stickstoffspülung      H 11,51 
N2 kg/h 600  N 0,71 
Ringbrennermedien      O 1,13 
CH4 56  Asche 25,88 
N2 821  Summe: 
Ma.-% 
100,00 
O2 
kg/h 
348  Schlacke kg/h 5907 
Quench      C 3,97 
H2O kg/h 4000  Asche 96,03 
       Summe: 
Ma.-% 
 
100,00 
Gesamt kg/h 46057  Gesamt kg/h 46057 
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Tabelle 17: Aschezusammensetzung von Vergasungsstoff und Schlacke sowie Einbin-
dungsgrade der Ascheelemente und Zusammensetzung der TÖFB-Asche 
Element Vergasungsstoff Schlacke TÖFB mit SC,VS und Clorg,VS Einbindung 
  Ma.-% Ma.-% Ma.-% % 
O 40,79 41,61 33,20 84,21) 
Ca 17,53 20,17 4,53 95,0 
Si 16,45 18,15 7,56 91,1 
Al 6,26 7,20 1,62 95,0 
Fe 4,73 4,33 5,98 75,6 
Cl 3,23 0,70 18,49 13,92) 
Na 2,34 2,01 3,53 70,8 
S 2,13 0,35 14,86 9,02) 
Mg 1,52 1,62 0,91 88,3 
K 1,42 0,80 3,93 46,4 
P 1,17 1,26 0,66 89,0 
Ti 0,93 0,77 1,50 68,6 
Zn 0,40 0,15 1,39 31,9 
Cu 0,35 0,35 0,31 82,6 
Ba 0,181 0,17 0,19 79,7 
Pb 0,180 0,02 0,84 9,6 
Mn 0,125 0,14 0,05 92,7 
Cr 0,114 0,10 0,18 70,3 
Sr 0,041 0,05 0,01 95,1 
Ni 0,038 0,03 0,05 73,9 
Sn 0,028 0,01 0,11 23,0 
V 0,007 0,01 0,01 78,6 
Co 0,005 0,00 0,01 75,6 
Sb 0,020 0,01 0,07 33,3 
Mo 0,002 0,002 0,004 69,4 
Cd 0,002 0,000 0,011 0,0 
As 0,001 0,000 0,006 0,0 
Summe: 100,00 100,00 100,00  
1) die Sauerstoffeinbindung bezieht sich nur auf den Sauerstoffgehalt der VS-Asche, entspre-
chend den Angaben der RFA  
2) Clorg und Sc aus Vergasungsstoff mit berücksichtigt 
 
Im Folgenden sollen die bilanzierten Werte überprüft werden. Der sich aus der Bilanz 
ergebende Wasserdampfgehalt des Rohgases beträgt 22,4 Vol.-%. In [78] wird der 
Dampfgehalt mit 10 Vol.-% angegeben. Der Betreiber gibt einen Erfahrungswert von 
10-12 Vol.-% an. Diese Werte gelten für einen BGL-V-Betrieb ohne Rohgasquench 
über die Dralldüsen. Unter der Annahme, dass das Quenchwasser nicht mit Rohgas-
komponenten reagiert und somit zum Vergleich aus der bilanzierten Rohgaszusam-
mensetzung herausgerechnet werden kann, ergibt sich ein bilanzierter Wasserdampf-
gehalt von 9,4 Vol.-%, was sich mit den genannten Angaben deckt.  
Da die Bilanz über die TÖF-Zusammensetzung geschlossen wird, sind darin alle Feh-
ler infolge Probeninhomogenität, Probenanalysen und betrieblicher Prozesswerteerfas-
sung enthalten. Daher soll auf diese näher eingegangen werden. In der Tabelle 18 sind 
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dazu die jeweiligen normierten Zusammensetzungen aufgeführt. Auffällig ist der hohe 
bilanzierte Wasserstoffgehalt. Eine Ursache dafür kann die mit dem Wasserquench im 
Gasfreiraum verbundene Temperaturabsenkung sein. Die Angaben für TÖFA stammen 
aus Betriebsperioden ohne Wasserquench über die Dralldüsen. Die Absenkung der 
Temperatur im Gasfreiraum führt zu einer Verschiebung des H:C-Verhältnisses der 
kondensierbaren KWST. Vorstellbar ist, dass bei hoher Gasfreiraumtemperatur auch 
hoch siedende KWST mit dem Rohgas ausgetragen werden. Diese sind durch ein 
niedriges H:C-Verhältnis gekennzeichnet. Durch die Absenkung der Gasfreiraumtem-
peratur fallen eher niedrig siedende KWST mit einem höheren H:C-Verhältnis in der 
TÖF-Fraktion an. Eine weitere Möglichkeit kann ein verminderter Koksgehalt im Roh-
gas bei BGL-V-Betrieb mit Gasfreiraumquenchung sein.  
 
Tabelle 18: Vergleich der normierten TÖF-Zusammensetzungen 
TÖFA,N TÖFB,N Komponente 
Ma.-% Ma.-% 
C 91,65 81,99 
H 5,87 15,53 
N 0,96 0,96 
O  1,52 1,52 
Summe: 100,00 100,00 
 
Wie in Abschnitt 4.3.7 erläutert, ist ein Vergleich der unnormierten TÖF-
Zusammensetzungen TÖFB und TÖFA unzulässig. Die Annahme eines HCl- und H2S-
Gehaltes im Rohgas und die entsprechende Herausrechnung von H, S und Cl aus der 
Zusammensetzung von TÖFB erlaubt die Abschätzung, ob der bilanzierte Mineralstoff-
gehalt in TÖFB plausibel ist. Bei der Annahme einer HCl- und H2S-Konzentration wurde 
auf Vorberechnungen im Rahmen der Modellierung zurückgegriffen. Demnach werden 
ca. 197 kg/h H2S (0,5 Vol.-%,tr.) und ca. 196 kg/h HCl (0,47 Vol.-%,tr.) mit dem Rohgas 
ausgetragen. Die Zusammensetzung von TÖFB mit dem abgeänderten Aschegehalt ist 
TÖFA in der Tabelle 19 vergleichend gegenübergestellt. 
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Tabelle 19: Vergleich der Zusammensetzungen von TÖFA und TÖFB unter Berücksichti-
gung von H2S und HCl 
TÖFA TÖFB unter Berücksichtigung von HCl und H2S im Roh-
gas   
  
Ma.-% Ma.-% 
C 70,77 65,81 
H 4,53 12,10 
N 0,74 0,77 
S  0,31 0,00 
Cl 0,30 0,00 
O 1,18 1,22 
Asche 22,16 20,09 
Summe: 100,00 100,00 
 
Der Vergleich der Aschegehalte zeigt eine gute Übereinstimmung. Jedoch ist dieser 
Vergleich nur eingeschränkt gültig, da aus der Asche von TÖFB auch anteilig Alkalien 
und Chlor herausgerechnet werden müssten, wenn man davon ausgeht, dass sich 
Alkalichloride im Waschwasser lösen und damit bei TÖFA nicht berücksichtigt sind. 
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5 Modellierung der BGL-Vergasung 
Zur Modellierung der BGL-Vergasung wurde das Programm SimuSage [80] verwendet. 
SimuSage bietet die Möglichkeit, unter dem Programm Delphi Flowsheetsimulationen 
durchzuführen. Die eigentlichen thermodynamischen Gleichgewichtsberechnungen 
nach dem Prinzip der Gibbs-Enthalpie-Minimierung werden durch den Chemapp-Code 
[81], [82] realisiert, der in SimuSage eingebunden ist. Die thermodynamische Stoffda-
tenbank muss bereitgestellt werden. In dieser Arbeit wurden auf die im Programm 
FactSage verfügbaren Datenbanken zurückgegriffen [83], [84]. Die zur Anwendung 
gekommenen Programmversionen sind in der Tabelle 20 zusammengefasst.  
 
Tabelle 20: Verwendete Software 
Programm Version 
SimuSage 1.9.3 Build 2 
Boland Delphi 7.0 Build 4.453 
FactSage  5.5 
 
SimuSage arbeitet nach dem Prinzip der lokalen verknüpften Gleichgewichtsstufen. In 
den Gleichgewichtsstufen wird nach dem Prinzip der Gibbs-Enthalpie-Minimierung die 
Produktphasenzusammensetzung berechnet. Es bietet die Möglichkeit, mehrere 
Gleichgewichtsstufen mit Stoffströmen zu verbinden. Stoffströme können geteilt und 
zusammengeführt werden. Unter Zuhilfenahme von Iteratoren können auch Stoffkreis-
läufe zwischen Gleichgewichtsstufen berechnet werden. Das ist im Fall eines Gegen-
stromprozesses wie der BGL-Vergasung notwendig.  
Da SimuSage in Delphi eingebunden ist, können beliebige Operationen oder Berech-
nungen einbezogen werden. Weiterhin kann unter Anbindung des Programms 
MS Excel die Ergebnisausgabe frei gestaltet werden, was bei Modellrechnungen mit 
mehreren Parametern, zahlreichen Phasen und Stoffströmen von Vorteil ist.  
 
 
5.1 Erstellung der Stoffdatenbank 
Die thermodynamische Stoffdatenbank für die Gleichgewichtsberechnungen in Simu-
Sage wurde in FactSage erstellt. Es wurden die Datenbanken FACT 5.3, FToxide, 
FTsalt und FTmisc verwendet. Die Datenbank FACT 5.3 enthält feste, flüssige und 
gasförmige Verbindungen bzw. Komponenten. Die kondensierten Verbindungen wer-
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den als stöchiometrische Phasen bezeichnet. Für die Gasphase kann ideales oder 
reales Verhalten berücksichtigt werden. Nach den Angaben in der Datenbankdoku-
mentation [83], [84] sind die Stoffdaten für mehr als 4500 feste, flüssige und gasförmi-
ge Komponenten hinterlegt. Kondensierte nichtideale Mischphasen sind in gekoppelten 
Datenbanken wie FToxide hinterlegt. Zu jeder Mischphasendatenbank existiert eine 
Datenbank mit den jeweiligen stöchiometrischen Komponenten. In der Datenbankdo-
kumentation wird das damit begründet, dass die Anpassung der Mischphasen an ihr 
reales Verhalten teilweise über die Anpassung der Stoffdaten der stöchiometrischen 
Komponenten erfolgt ist. Ein Überblick über die gewählten Stoffdatenbanken wird in 
der Tabelle 21 gegeben. 
 
Tabelle 21: Verwendete Stoffdatenbanken 
Datenbank Art Inhalt 
FACT 5.3 allgemeine Stoffdatenbank für 
stöchiometrische Phasen bzw. 
Komponenten  
gasförmige, flüssige und feste Phasen 
bzw. Komponenten  
FToxide feste und flüssige oxidische Mischpha-
sen (z.B. Mischphasen zur Beschrei-
bung von Schlacken, Silikaten) 
FTsalt feste und flüssige Mischphasen zur 
Beschreibung von Salzsystemen (z.B. 
feste und flüssige Chloridsalzmischun-
gen) 
FTmisc 
gekoppelte Stoffdatenbanken für 
Mischphasen und deren stöchio-
metrische Komponenten 
feste und flüssige Mischphasen zur 
Beschreibung von Metalllegierungen 
(z.B. sulfidische Mischphasen, Eisen-
legierungen) 
 
Um aus den vorgestellten Stoffdatenbanken Phasen und deren Komponenten auszu-
wählen, müssen zunächst die zu berücksichtigenden Elemente festgelegt werden. 
Analog der Elementarzusammensetzung des Vergasungsstoffes sind zunächst C, H, 
N, O, S und Cl vertreten. Bei den Ascheelementen wurden nicht alle anhand der RFA 
ausgewiesenen Elemente einbezogen. Die Auswahl orientierte sich an zwei Gesichts-
punkten. Entsprechend der Aufgabenstellung sollen flüchtige Ascheelemente betrach-
tet werden. Unter der Beachtung des Einbindungsgrades aus der Tabelle 17 wurden 
neben den bereits berücksichtigten Elementen S und Cl auch K, Na, Zn und Pb aus-
gewählt. Die Eigenschaften der Schlacke, besonders im Hinblick auf die Alkalieinbin-
dung, richten sich nach den mengenmäßig am stärksten vertretenen Elementen. Des-
halb wurden Si, Ca, Al, Fe, Mg, Ti und P hinzugezogen. Zusätzlich wurde Cu einbezo-
gen, um die im BGL-V beobachtete Phasentrennung zwischen einer eisen- und einer 
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kupferreichen Flüssigphase zu berücksichtigen. Um das Modell an Nichtgleichge-
wichtszustände anpassen zu können, wurde das Inertgas Ar mit einbezogen. 
Anhand der ausgewählten Elemente und Datenbanken wird in FactSage eine Liste 
aller möglichen Produktphasen erstellt. Diese können aus den folgenden Gründen 
nicht komplett zur Modellierung herangezogen werden. Das Programm gibt einen 
Maximalwert von 1500 Komponenten vor, wobei alle stöchiometrischen Phasen sowie 
Komponenten in Mischphasen zählen. Weiterhin liegen nicht für alle Komponenten die 
Werte für die Wärmekapazität cp für den gesamten zu betrachtenden Temperaturbe-
reich vor. 
Um das Komponentenlimit nicht zu überschreiten, wurden die organischen Komponen-
ten auf Verbindungen mit maximal einem Kohlenstoffatom begrenzt. Wie im Folgenden 
noch gezeigt wird, entspricht die Rohgaszusammensetzung nicht der Gleichgewichts-
zusammensetzung. Das trifft insbesondere auf höhere KWST zu, welche in der TÖF-
Fraktion vertreten sind. Folglich wird auf die Abbildung höherer KWST im Modell ver-
zichtet und es sind nur KWST wie CH4(g), CH3(g) u.a. berücksichtigt. 
Für alle kondensierten stöchiometrischen Phasen und Gasphasenspezies wurde der 
gültige Temperaturbereich für die hinterlegten Werte der Wärmekapazität cp überprüft. 
Die niedrigste Temperatur für eine Gleichgewichtsstufe im Modell beträgt 550 °C. 
Demnach wurden alle Komponenten, zu denen keine cp-Werte oberhalb 550 °C vorlie-
gen in der Auswahl nicht berücksichtigt. Ausnahmen betreffen kondensierte und gas-
förmige Na- und K-Verbindungen sowie Fe(CO)5. Sollten sich diese Verbindungen in 
den Modellrechnungen bilden, erfolgte eine Bewertung und nachträgliche Anpassung 
der Datenbank. Da die Stoffdatenbank im Modell auch für Gleichgewichtsstufen ober-
halb 550 °C genutzt wird, wurde für die entsprechende Temperatur erneut geprüft. 
Besondere Aufmerksamkeit muss der Auswahl der zugelassenen Mischphasen ge-
widmet werden. Die Auswahl orientiert sich an den zu erwartenden Mischphasen. 
Entsprechend der Prozessanalyse müssen die schmelzflüssige Schlackephase sowie 
die flüssige Eisenphase enthalten sein. Aufgrund der reduzierenden Atmosphäre sollen 
auch Fe-S-Mischphasen wie Pyrrhotin berücksichtigt werden. Da nicht davon ausge-
gangen werden kann, dass die Mineralbestandteile des Vergasungsstoffes vollständig 
aufschmelzen, müssen auch feste Mineralphasen berücksichtigt werden. Weiterhin 
wird mit der Bildung von Salzen gerechnet, sodass feste und flüssige Salzphasen zur 
Beschreibung von Chloriden, Hydroxiden und Carbonaten ausgewählt wurden. 
Viele dieser Mischphasen können bei bestimmten Zusammensetzungen Mischungslü-
cken bilden und müssen daher zwei- oder dreifach berücksichtigt werden. Dadurch 
steigt die Anzahl zu berücksichtigender Komponenten erheblich. Um das Komponen-
tenlimit einzuhalten, wurde vorerst auf die Berücksichtigung von Mischungslücken 
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verzichtet. Nach erfolgter Modellierung wurden die berechneten Gleichgewichtszu-
sammensetzungen in separaten Rechnungen auf die Ausbildung von Mischungslücken 
untersucht. Dabei wurden keine Mischungslücken gefunden, sodass die Anpassung 
der Stoffdatenbank und die Wiederholung der entsprechenden Modellrechnungen nicht 
notwendig war. Eine Übersicht über die berücksichtigten Mischphasen ist im Anhang 
auf Seite 176 enthalten. 
Die Auswahl einiger Mischphasen soll genauer begründet werden. Um die Schlacke 
abzubilden, stehen mehrere Mischphasen zur Auswahl. Während „ASlag-liq“ die Lös-
lichkeit von Schwefel und Chlor als Sulfid und Chlorid beschreibt, sind in „BSlag-liq“ 
Sulfate, in „CSlag-liq“ Phosphate, in „DSlag-liq“ Carbonate und in „ESlag-liq“ Hydroxide 
enthalten. Aufgrund der reduzierenden Atmosphäre in dem zu beschreibenden Pro-
zess und des großen Einflusses des Cl-Gehaltes auf die Alkaliflüchtigkeit, wurde  
„ASlag-liq“ gewählt. Es besteht auch die Möglichkeit „?Slag-liq“ heranzuziehen. Darin 
sind Sulfide, Chloride, Phosphate, Carbonate und Hydroxide enthalten. Davon wird in 
der Datenbankdokumentation [84] abgeraten, da diese Mischphase nicht validiert ist. 
Kondensierte feste Alkalichloride sollen mit „BAlkCL-ss_rocksalt“ beschrieben werden, 
worin KCl, NaCl, CaCl2, FeCl2, MgCl2 enthalten sind. Alternativ steht „CAlkCL-
ss_rocksalt“ zur Verfügung, worin neben KCl, NaCl auch NH4Cl enthalten ist. Vorbe-
rechnungen haben gezeigt, dass mit der Kondensation von Ca-, Fe- und Mg-Chloriden 
gerechnet werden muss. NH4Cl ist als stöchiometrisch kondensierte Phase aus der 
FACT 5.3 Datenbank berücksichtigt. Daher wird „BAlkCL-ss_rocksalt“ der Vorzug 
gegeben. Analog zu den Ausführungen zur Schlackephase besteht die Möglichkeit, 
„?AlkCL-ss_rocksalt“ zu benutzen, worauf verzichtet wurde.  
Die Bildung flüssiger Chloride soll mit „BSalt-liquid“ berücksichtigt werden. Alternativ 
stehen „CSalt-liquid“, „FSalt-liquid“ und „HSalt-liquid“ zur Auswahl. „CSalt-liquid“ bein-
haltet neben den in „BSalt-liqid“ enthaltenen Chloriden zusätzlich Aluminiumchlorid. 
Anhand der Prozessanalyse und Vorberechnungen zählt Aluminium nicht zu den flüch-
tigen Ascheelementen, sodass keine Aluminiumchloridkondensation erwartet wird. In 
„FSalt-liquid“ ist neben den Metallchloriden auch die Lösung von Sulfaten und Carbo-
naten beschrieben. Aufgrund der reduzierenden Atmosphäre im betrachteten Prozess 
wird eine Sulfatbildung ausgeschlossen. „HSalt-liquid“ beinhaltet neben NaCl, KCl, 
CaCl2 auch PbCl2. Die Beschreibung von PbCl2 ist von Interesse, jedoch fehlen in 
dieser Mischphase Fe- und Mg-Chloride. Auf die Auswahl von „?Salt-liquid“ wurde 
aufgrund der fehlenden Validierung verzichtet. Die vollständige Auswahl aller Phasen 
einschließlich der Komponenten der Mischphasen ist im Anhang auf Seite 178 darge-
stellt. 
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Die Freisetzung bzw. Einbindung von Alkalien ist abhängig von den Wechselwirkungen 
zwischen den Metalloxiden in festen Mineralphasen und der Schlackephase. Diese 
sind auf der Grundlage thermodynamischer Daten in binären, ternären oder quaternä-
ren Systemen erfasst und mit Modellen wie dem modifizierten quasichemischen Modell 
beschrieben. Die Qualität bzw. Aussagekraft einer thermodynamischen Modellrech-
nung hängt demnach entscheidend von den thermodynamischen Stoffdaten und den 
Modellen ab, welche nichtideale Mischphasen beschreiben. Eine Möglichkeit, die Qua-
lität der Berechnungen zu prüfen, wurde in [42] und [85] aufgezeigt. Darin wurden die 
binären und ternären Systeme der Aschehauptbestandteile CaO, SiO2, Al2O3, 
FeO/Fe2O3 untereinander und mit den Alkalimetalloxiden K2O und Na2O überprüft. Die 
Phasengleichgewichte der entsprechenden Systeme wurden unter Verwendung der 
FACT-Datenbanken berechnet und mit Phasendiagrammen aus Literaturangaben wie 
z.B. dem Slag Atlas [64] verglichen. Es wird davon ausgegangen, dass bei einer erfolg-
reichen Abbildung der binären und ternären Systeme auch komplexe Systeme mit 
mehreren Komponenten und unterschiedlichen Mischphasen in einer thermodynami-
schen Modellrechnung richtig erfasst werden. Für die in FactSage berechneten Syste-
me mit den Aschehauptbestandteilen wurde eine gute Übereinstimmung zu den Litera-
turangaben gefunden. Systeme mit Alkalimetalloxiden lassen sich nur eingeschränkt 
abbilden. Die Systeme Al2O3-Na2O und Na2O-SiO2 lassen sich nur bis zu Na2O-
Gehalten von ca. 50 Mol.-% und 30 Mol.-% abbilden. Das System Al2O3-Na2O-SiO2 
konnte gut wiedergegeben werden. Für das System CaO-Na2O-SiO2 wurde eine ak-
zeptable Abbildung für niedrige CaO-Gehalte (CaO < 30 Ma.-%) und hohe SiO2-
Gehalte (SiO2 > 60 Ma.-%) gefunden. Für die Systeme Al2O3-K2O und K2O-SiO2 kön-
nen bis zu einem K2O-Gehalt von ca. 50 Mol.-% die Phasengleichgewichte gut be-
schrieben werden. Das System Al2O3-K2O-SiO2 wird unzureichend beschrieben. Zu-
sammenfassend wird in [42] festgestellt, dass die thermodynamische Modellierung des 
Freisetzungs- und Einbindungsverhalten von K2O nur tendenzielle Aussagen liefern 
kann. Eine ähnliche Aussage wird in [38] getroffen, indem Berechnungen mit den 
FACT-Datenbanken und höheren Alkaligehalten sehr kritisch zu betrachten sind.  
Das Alkaliverhalten im BGL-V wird wesentlich durch die flüssige Schlacke bestimmt, 
welche mit der Mischphase „ASlag-liq“ beschrieben wird. In der Datenbankdokumenta-
tion zu FactSage wird dazu festgehalten, dass die binären, ternären und quaternären 
Systeme der Hauptbestandteile (Oxide von Al, Ca, Fe(II), Fe(III), Mg, Si) über die 
gesamten Konzentrationsbereiche optimiert und validiert sind. Für K2O- und Na2O-
haltige Schlacken sind nur einige binäre (Alkalioxide-X mit X = Al2O3, SiO2, TiO2) und 
ternäre Systeme (oxidische Systeme mit Ca-Na-Si, Mg-Na-Si, Al-Na-Si, Al-K-Si) opti-
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miert. Es wird bemerkt, dass damit die Phasengleichgewichte nur angenähert wieder-
gegeben werden können. 
Aufgrund dieser Angaben muss davon ausgegangen werden, dass die vorhandene 
thermodynamische Datenbasis nur eine angenäherte Abbildung des Prozesses hin-
sichtlich der Alkalieinbindung bzw. Freisetzung erlaubt. 
 
 
5.2 Modellaufbau und Modellentwicklung 
Aufgrund der komplexen Teilprozesse im BGL-V wird zunächst eingegrenzt, welche 
Reaktionszonen bzw. Teilprozesse das Modell beschreiben soll. Entsprechend der 
Zielstellung ist das Verhalten der Aschekomponenten von Interesse. Um die Verflüchti-
gung von Aschekomponenten aus dem Schlackebad und deren Kondensation in der 
Pyrolysezone und im Gasfreiraum zu beschreiben, müssen die Pyrolysezone und der 
Gasfreiraum sowie das Schlackebad berücksichtigt werden. Um eine mögliche Anrei-
cherung flüchtiger Aschekomponenten zwischen Pyrolysezone und Schlackebad ab-
zubilden, müssen die Wechselwirkungen zwischen den Gleichgewichtsstufen betrach-
tet werden bzw. die Gegenstromführung von Gas und Feststoff muss im Modell abge-
bildet werden. 
Die jeweils in den Gleichgewichtsstufen berechnete Phasenzusammensetzung im 
chemischen Gleichgewicht hängt wesentlich von der Stoffzusammensetzung der jewei-
ligen Eduktströme ab. Demnach können die Aschekomponenten nicht isoliert betrach-
tet werden, sondern das gesamte im BGL-V vorhandene und bilanzierte Stoffsystem 
muss abgebildet werden. Deshalb müssen sowohl die Permanentgase als auch die 
TÖF-Fraktion berücksichtigt werden. Daraus entsteht das Problem, dass insbesondere 
die Phasenzusammensetzung des Rohgases nicht der Gleichgewichtszusammenset-
zung entspricht. Das trifft sowohl auf Permanentgaskomponenten als auch auf die 
TÖF-Fraktion zu. Weiterhin ist nicht davon auszugehen, dass die Aschekomponenten 
in Reaktionszonen wie der Pyrolysezone miteinander bis zur Gleichgewichtszusam-
mensetzung reagieren. Diese Nichtgleichgewichtszustände, bedingt durch den Stoff-
transport und die Reaktionskinetik, sollen so weit wie möglich im Modell berücksichtigt 
werden.  
Eine weitere Schwierigkeit ergibt sich aus der notwendigen Definition der Stromfüh-
rung. Ideal betrachtet würden alle kondensierten Phasen einer Gleichgewichtsstufe 
dem Festbett entsprechen und damit der darunter liegenden Reaktionszone zugeführt 
werden. Im Falle des Schlackebades entsprechen alle kondensierten Phasen der 
abgestochenen Schlacke. Die Gasphase einer Gleichgewichtsstufe würde der jeweils 
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darüberliegenden Gleichgewichtsstufe zugeführt werden. In der Pyrolysezone ent-
spricht die Gasphase dem Rohgas. Real betrachtet existiert diese scharfe Trennung 
zwischen Gasphase und Feststoff nicht. Das Rohgas enthält einen nennenswerten 
Anteil von Koks- und Aschepartikeln. Diese müssen über eine geeignete Definition der 
Stromführung bzw. Verschaltung der Gleichgewichtsstufen im Modell abgebildet wer-
den. Zusammengefasst sind die folgenden Sachverhalte zu beachten: 
- Gegenstromführung von Gasphase und kondensierten Phasen unter Beach-
tung des Feststoffgehaltes im Rohgas, 
- Berücksichtigung von Nichtgleichgewichtszuständen. 
 
 
5.2.1 Definition der Gleichgewichtsstufen und deren Verschaltung 
Eine Gleichgewichtsstufe entspricht einem geschlossenen System, es erfolgt also kein 
Stoffaustausch mit der Umgebung. Dieses kann in SimuSage wie in Tabelle 22 darge-
stellt definiert werden. 
 
Tabelle 22: Definition der Gleichgewichtsstufen 
System Festzulegende Größen Berechnete Größen 
isotherm, isobar TGGS, pGGS, TE, pE, ni,E ni,P,  ΔHGGS, pP = pGGS, TP = TGGS 
isenthalp, isobar ΔHGGS, pGGS, TE, pE, ni,E ni,P, TGGS = TP, pGGS = pP 
isochor, isotherm ΔVGGS, TGGS, TE, pE, xi,E ni,P, ΔHGGS, pGGS = pP, TP = TGGS 
- ni = Stoffmenge Phase i 
- Indizes:  GGS = Gleichgewichtsstufe 
 E = Eduktphasen 
 P = Produktphasen 
 
Beim BGL-Prozess handelt es sich aufgrund der ein- und ausgehenden Stoffströme 
um ein offenes System. Weiterhin ist der BGL-Prozess ein stationärer Prozess. Ideal 
betrachtet sind damit Temperatur, Druck und Phasenzusammensetzung an einem 
beliebigen Ort im Reaktor über die Zeit konstant. Demnach können die Reaktionszo-
nen im Prozess als geschlossene Systeme dargestellt werden.  
Da der BGL-Prozess isobar betrieben wird, kommt ein isochor, isotherm definiertes 
System nicht in Betracht. Bei einem isenthalp, isobar definierten System wird neben 
der Phasenzusammensetzung im Gleichgewicht auch die Gleichgewichtstemperatur 
berechnet. Prinzipiell wird eine Gleichgewichtstemperatur angenommen und die Pro-
duktphasenzusammensetzung berechnet. Danach wird unter Berücksichtigung der 
Bildungsenthalpien und der sensiblen Wärmen der Edukte und Produkte sowie der 
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definierten Enthalpieänderung des Systems die Enthalpiebilanz berechnet. Weist die 
Bilanz der ein- und ausgehenden Enthalpieströme und der definierten Enthalpieände-
rung eine Differenz auf, wird das Vorgehen mit einer neu gesetzten Gleichgewichts-
temperatur wiederholt. Diese iterative Lösung ist sehr zeitaufwendig. Bei einem kom-
plexen Stoffsystem mit mehreren Mischphasen kann die Berechnungszeit einer 
Gleichgewichtsstufe weit mehr als eine Stunde betragen. Weiterhin ist die berechnete 
Phasenzusammensetzung der Produkte nicht nur abhängig von der elementaren Zu-
sammensetzung des Stoffsystems, sondern auch von der Phasenzusammensetzung 
der Edukte, da die Bildungsenthalpien der Edukte Einfluss auf die berechnete Gleich-
gewichtstemperatur und die Produktphasenzusammensetzung haben. Die Phasenzu-
sammensetzung des Vergasungsstoffes ist unbekannt. Entsprechend der Elementar-
analyse müssen für die Elemente C, H, N und O Phasen und Gasphasenkomponenten 
wie Graphit, H2(g), N2(g) und O2(g) definiert werden. Um die Abweichung im Energie-
gehalt zwischen definierten Eduktphasen und tatsächlich im VS vorhandenen Phasen 
zu kompensieren, müsste eine sogenannte Zersetzungsenthalpie berücksichtigt wer-
den. Die Zersetzungsenthalpie entspricht der notwendigen Energie, um die real vorlie-
genden Phasen im VS entsprechend in Graphit, H2(g), N2(g) und O2(g) zu wandeln. 
Analog müsste die VS-Asche behandelt werden. Die Zersetzungsenthalpie des VS 
kann unter Kenntnis des Heizwertes berechnet werden. In der Enthalpiebilanz wird die 
Zersetzungsenthalpie als Wärmeverlust berücksichtigt, womit der Unterschied aus den 
Bildungsenthalpien der angenommenen und der tatsächlich vorhandenen Eduktphasen 
ausgeglichen wird. Aufgrund der notwendigen Berechnungszeit und der unbekannten 
Phasenzusammensetzung des VS werden die Gleichgewichtsstufen nicht als isenthal-
pe, isobare Systeme definiert. 
Die Betrachtung der Reaktionszonen im BGL-V als isotherme, isobare Systeme er-
scheint als die beste Option. Die Temperaturen entsprechender Reaktionszonen kön-
nen anhand von Prozessdaten und dem Ascheschmelzverhalten abgeschätzt werden. 
Die Phasenzusammensetzung der Edukte hat keinen Einfluss auf die berechnete 
Produktphasenzusammensetzung. Somit genügt zur Definition des Stoffsystems die 
elementare Zusammensetzung. Lediglich die berechnete Enthalpieänderung ist von 
der Phasenzusammensetzung der Edukte abhängig. Demnach müssten die Enthalpie-
änderungen der jeweiligen Reaktionszonen mithilfe der Zersetzungsenthalpie der 
jeweils angenommenen Eduktphasenzusammensetzung korrigiert werden. Da die 
stoffliche Umwandlung im Vordergrund steht, wurde darauf verzichtet. 
Entsprechend der Reaktionszonen Pyrolyse, Vergasung, Oxidation und Schlackebad 
scheint die Abbildung des BGL-V mit 4 Gleichgewichtsstufen naheliegend. Ein derarti-
ges Modell ist in [85] beschrieben, ein Schema ist in der Abbildung 17 gegeben. Damit 
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wurde gezeigt, dass die Beschreibung des BGL-V mit einem Stufenmodell auf der 
Basis thermodynamischer Gleichgewichtsberechnungen prinzipiell möglich ist. Als 
problematisch hat sich die Anreicherung flüchtiger Aschekomponenten zwischen den 
Gleichgewichtsstufen im Modell erwiesen. Zwischen Pyrolysezone und Vergasungszo-
ne sowie zwischen Vergasungszone und Oxidationszone erreichte die Anreicherung 
unrealistisch hohe Werte. Daher mussten die Stoffkreisläufe geöffnet werden, indem 
jeweils 10 % der eingehenden Gasphase im Bypass an der jeweiligen Gleichgewichts-
stufe vorbei in das Rohgas geleitet wurde. Unvollständige Prozessdaten, insbesondere 
das Fehlen genauer Angaben zur VS-Asche- und Schlackezusammensetzung, verhin-
derten eine Modellvalidierung und -anpassung. Die Festlegung der Gasmengen in den 
Bypässen erfolgte willkürlich. 
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Abbildung 17: Schema BGL-Stufenmodell mit 4 Gleichgewichtsstufen 
 
Um insbesondere die Stromführung und die Anpassung von Nichtgleichgewichtszu-
ständen auf Prozessdaten zurückführen zu können, musste die Anzahl der Gleichge-
wichtsstufen verringert werden. Das Ziel war somit die Entwicklung eines Stufenmo-
dells, indem alle notwendigen Anpassungen an die realen Prozesszustände mithilfe 
von Bypässen auf Prozessdaten zurückzuführen sind. Das betrifft insbesondere die 
Öffnung von Kreisläufen, in denen flüchtige Aschekomponenten angereichert werden. 
Zunächst wurde ein dreistufiges Modell mit Pyrolysezone, Vergasungszone und Schla-
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ckebad erstellt. Jedoch bestand auch hier das Problem der ungehinderten Anreiche-
rung flüchtiger Aschekomponenten zwischen den Gleichgewichtsstufen. Die notwendi-
ge Öffnung der Stoffkreisläufe konnte nicht mit Prozessdaten begründet werden. Dem-
nach wurde das Modell auf nur zwei Gleichgewichtsstufen reduziert. Dieses konnte 
mithilfe der Stoffbilanz unter Beachtung von Nichtgleichgewichtszuständen angepasst 
werden. Das 2-Stufenmodell ist vereinfacht in Abbildung 18 dargestellt.  
 
 
Abbildung 18: Modellschema mit 2 Gleichgewichtsstufen (GGS) 
 
Der Druck der Gleichgewichtsstufen von 24 bar entspricht den Prozessangaben. Die 
Festlegung der Temperaturen für die obere und untere Gleichgewichtsstufe erfolgt 
unter der Vorgabe, die Verdampfung und Kondensation flüchtiger Aschekomponenten 
zu erfassen. Daher sollte sich die Temperatur der oberen Gleichgewichtsstufe an der 
niedrigsten auftretenden Temperaturzone orientieren, da die Konzentration von gas-
förmigen Verbindungen im Rohgas, welche sich aus flüchtigen Aschekomponenten 
gebildet haben, maßgeblich von dieser Temperatur abhängt. Hierfür wird die durch-
schnittliche Temperatur im Gasfreiraum oberhalb der Dralldüsen herangezogen. Diese 
wird über drei Temperaturmessstellen bestimmt. Je nach Lage der Temperaturmess-
stellen werden 540-560 °C gemessen. Somit wird die Temperatur der oberen Gleich-
gewichtsstufe auf 550 °C festgelegt.  
Die untere Gleichgewichtsstufe soll die Bildung gasförmiger Verbindungen aus flüchti-
gen Aschekomponenten abbilden. Daher sollte sich die Temperatur dieser Gleichge-
wichtsstufe an der höchsten auftretenden Temperatur im Herdbereich des BGL-V 
orientieren. Diese ist kurz über dem Schlackebad zu erwarten, da an dieser Stelle das 
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Vergasungsmittel zugegeben wird. Im BGL-V sind keine Temperaturmessstellen im 
Herdbereich vorgesehen. Daher muss die Temperatur für die untere Gleichgewichts-
stufe abgeschätzt werden. Dazu soll das Ascheschmelzverhalten der Schlackeproben 
herangezogen werden. Dieses wurde mit dem Leitz-Erhitzungsmikroskop unter redu-
zierender Atmosphäre ermittelt. Die entsprechenden charakteristischen Temperaturen 
sind im Anhang auf Seite 186 dargestellt. Es wird angenommen, dass die Temperatur 
der Schlacke an der Abstichdüse der Fließtemperatur entspricht. Diese beträgt bei den 
Schlackeproben im Mittel 1219 °C. Da der Bereich des Schlackebades zur Ausbildung 
des Schlackepelzes gekühlt wird, wird die Schlacketemperatur auf der Oberfläche des 
Schlackebades höher sein als an der Abstichdüse. Der abgeführte Wärmestrom über 
die Kühlvorrichtung im Herdbereich kann mithilfe von Prozessdaten bestimmt werden. 
Mit einer vereinfachten Wärmestrombilanz, schematisch in Abbildung 19 dargestellt, 
kann die Schlacketemperatur an der Oberfläche des Schlackebades abgeschätzt 
werden. 
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Abbildung 19: Wärmeströme zur Abschätzung der mittleren Schlacketemperatur 
 
Die Wärmebilanz ist im Anhang ab Seite 186 dargestellt. Vereinfacht wird dabei für die 
Schlacke eine konstante Wärmekapazität angenommen. Die Wärmekapazität wurde 
für die gegebene Schlackezusammensetzung in FactSage ermittelt. Dazu wurde die 
Asche auf die Hauptkomponenten SiO2, CaO, Al2O3 normiert und in einem isothermen, 
isobaren System nur die Produktphase „ASlag-liq“ zugelassen. Bei 1200 °C beträgt die 
Wärmekapazität 1,173 kJ kg-1 K-1, bei 1400 °C wurden 1,18 kJ kg-1 K-1 ermittelt. Auf-
grund der geringen Temperaturabhängigkeit im zu betrachtenden Temperaturintervall 
scheint die Annahme einer mittleren Wärmekapazität gerechtfertigt. Die Wärmebilanz 
 
5 Modellierung der BGL-Vergasung 73
ergibt eine Schlacketemperatur von 1355 °C. Es ist davon auszugehen, dass dieser 
abgeschätzte Wert nicht zwangsläufig der Temperatur der Schlacke an der Grenze 
Oxidationszone-Schlackebad entspricht. Eine fließfähige Schlacke kann auch bei der 
im Erhitzungsmikroskop ermittelten Halbkugeltemperatur vorliegen. Damit würde die 
über die Wärmebilanz berechnete Temperatur unterhalb von 1355 °C liegen. Damit ist 
die Abschätzung einer mittleren Schlacketemperatur im Herdbereich sehr unsicher. Da 
die Festlegung dieser Temperatur einen großen Einfluss auf die Verdampfung flüchti-
ger Aschekomponenten hat, wird für die untere Gleichgewichtsstufe ein Temperaturin-
tervall betrachtet. Die Temperatur der Gleichgewichtsstufe 2 wird als Parameter mit 
den Werten 1300 °C und 1350 °C festgelegt. 
Die Verschaltung der beiden Gleichgewichtsstufen nach Abbildung 18 erfolgt mithilfe 
von Splittern, die einen Stoffstrom auf zwei Stoffströme mit zu definierendem Inhalt 
aufteilen. Der Produktstrom der GGS 1 wird auf einen Strom, der die Gasphase enthält 
und einen Strom, der alle kondensierten Phasen enthält, aufgeteilt. Die Gasphase ist 
der wesentliche Bestandteil des Rohgases. Die kondensierten Phasen repräsentieren 
das Festbett und gelangen in die GGS 2. Der Produktstrom der GGS 2 wird ebenfalls 
in Gasphase und kondensierte Phasen aufgeteilt. Gaskomponenten gelangen in die 
GGS 1 und kondensierte Phasen repräsentieren die abgestochene Schlacke. Damit ist 
der Gegenstrom von Festbett und Gas im BGL-V abgebildet. Weiterhin erlaubt diese 
Verschaltung die Ausbildung von Stoffkreisläufen, indem in der GGS 2 in die Gasphase 
übergehende Komponenten in der GGS 1 kondensieren und damit wieder der GGS 2 
zugeführt werden.  
Da ein Teil des Produktstromes einer Gleichgewichtsstufe gleichzeitig ein Eduktstrom 
der jeweils anderen Gleichgewichtsstufe darstellt, muss die Berechnung iterativ erfol-
gen. Dazu ist in SimuSage eine Iterationseinheit vorgesehen. Die Iteration wird in der 
Abbildung 20 erläutert. Nach jeder Berechnung n von Strom 1 wird die Phasenzusam-
mensetzung mit Strom 2 aus der vorhergehenden Berechnung n-1 verglichen. Stim-
men diese nicht überein, wird die Phasenzusammensetzung von Strom 1 in Strom 2 
übertragen und beide Gleichgewichtsstufen werden erneut berechnet. Das Kriterium 
für eine konvergente Lösung ist die Differenz aus ∑mi,n und ∑mi,n-1, wobei mi die Masse 
der jeweiligen Phase i ist. Der Absolutbetrag der zulässigen Differenz wird vorgegeben. 
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Abbildung 20: Funktion der Iterationseinheit 
 
Im Folgenden wird das in Abbildung 21 dargestellte vollständige Modell erläutert. Dabei 
wird besonders auf die Anpassung von Nichtgleichgewichtszuständen mithilfe von 
Bypässen eingegangen. Die Stoffströme in Abbildung 21 sind mit Nummern versehen, 
auf die im folgenden Text zurückgegriffen wird.  
 
 
Abbildung 21: Schema Stufenmodell einschließlich Bypässe und Splitter 
 
In Tabelle 23 wird die Funktion der in Abbildung 21 dargestellten Bypässe vorab erläu-
tert. Die detaillierte Beschreibung erfolgt im Anschluss. 
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Tabelle 23: Kurzbeschreibung der Bypässe 
Stoffstrom-
nummer 
Bezeichnung Funktion 
3 TÖF-Bypass enthält TÖF-Fraktion inklusive der in der GGS 1 als che-
misch inert behandelten TÖF-Aschekomponenten 
10 Alkali-Bypass in GGS 1 an Kokspartikeln auskondensierte flüchtige Asche-
komponenten, die mit dem Rohgas ausgetragen werden  
16 CO- und H2-
Bypass 
CO- und H2-Bypass zur Anpassung der Rohgaszusammen-
setzung  
8 C- und Inert-
asche-Bypass 
zur Anpassung des C-Umsatzes in den GGS und zur Abbil-
dung der in der GGS 1 als chemisch inert angenommenen 
Aschekomponenten 
6 P-Bypass zur Darstellung der Phosphoreinbindung in die Schlacke 
 
 
5.2.2 Definition der Eingangsströme 
Die Gleichgewichtsberechnungen im Modell basieren auf den vorgegebenen Stoff-
mengen der Eingangsströme in kg, kmol oder m³ i.N.. Bei einem kontinuierlichen Pro-
zess werden diese als Massen- oder Volumenstrom angegeben. Daher wird im Modell 
der Vergaserdurchsatz über eine Stunde Betriebzeit betrachtet. Somit entspricht z.B. 
ein Vergasungsstoffmassenstrom von 30 t/h im Modell 30 t.  
Der Vergasungsstoff ist durch die Elementaranalyse und die RFA charakterisiert. Stoff-
ströme dürfen nur Phasen enthalten. Daher werden den Elementen der Elementarana-
lyse entsprechende Phasen zugewiesen. Zum Beispiel werden Kohlenstoff als Graphit 
und Wasserstoff, Stickstoff und Sauerstoff als H2(g), N2(g) und O2(g) berücksichtigt. Die 
Aschelemente werden entsprechend der Angabe der RFA berücksichtigt. Demnach 
wird z.B. für SiO2 die Phase „SiO2_quartz(l)(s)“ verwendet. Dabei wird davon ausge-
gangen, dass der Sauerstoffgehalt der Aschekomponenten anhand der RFA gut abge-
schätzt wird, wovon z.B. auch in [40] ausgegangen wird. Im Anhang auf Seite 189 sind 
die angenommenen Phasen zur Berücksichtigung der entsprechenden Elemente und 
Aschekomponenten dargestellt.  
Die Eingangsströme sind in der Tabelle 24 zusammengefasst. Der Stoffstrom 1 enthält 
den Vergasungsstoff, die Stickstoffspülung der Zentralschleuse und das Quenchwas-
ser der Dralldüsen. Im Stoffstrom 2 sind neben dem Vergasungsmittel auch die Stick-
stoffspülung der VM-Düsen sowie die Ringbrennermedien berücksichtigt. Die Tempe-
ratur wird auf 300 °C festgelegt und orientiert sich an Betriebsangaben. 
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Tabelle 24: Übersicht Eingangsströme 
Stoffstromnummer Inhalt T in °C p in bar 
1 Vergasungsstoff, Stickstoffspülung 
und Quenchwasser 
25 24 
2 Vergasungsmittel, Stickstoffspülung 
und Ringbrennermedien 
300 24 
 
Die Zusammensetzung der Eingangsströme ist im Anhang auf Seite 190 dargestellt. 
Da abweichend zur Stoffbilanz nicht alle Aschekomponenten in der Modellierung be-
rücksichtigt werden, ist die Vergasungsstoffzusammensetzung entsprechend korrigiert. 
Dadurch sinkt der Vergasungsstoffmassenstrom von 30 t/h auf 29,9 t/h, da die nicht 
berücksichtigten Aschekomponenten absolut herausgerechnet wurden. 
 
 
5.2.3 Anpassung der Rohgaszusammensetzung  
Im Folgenden soll auf die Anpassung der GGS 1 an Nichtgleichgewichtszustände 
eingegangen werden. Dabei werden die Aschekomponenten sowie Schwefel und Chlor 
vorerst nicht mit betrachtet.  
In [2] wird darauf verwiesen, dass eine Modellierung der Pyrolysezone von Gegen-
stromvergasungsverfahren wie der Lurgi-Festbettvergasung oder der BGL-Vergasung 
mit Gleichgewichtsberechnungen nicht gerechtfertigt ist. 
Aufgrund kinetischer Hemmungen erreichen die in der TÖF-Fraktion enthaltenen Pha-
sen nicht die Gleichgewichtszusammensetzung. Die Berücksichtigung der TÖF-
Fraktion erfolgt daher im Modell mithilfe eines Bypasses. Anhand der bekannten Ele-
mentarzusammensetzung der TÖF-Fraktion aus der Stoffbilanz werden vom VS aus 
dem Stoffstrom 1 in Abbildung 21 die entsprechenden Komponenten in den Stoff-
strom 3 abgetrennt. Das gilt zunächst für C, H, O und N. Die jeweiligen Mengen ent-
sprechen den Angaben in Tabelle 16 in Abschnitt 4.3.8. Die Betrachtung von Schwefel 
und Chlor erfolgt zusammen mit den Aschekomponenten. 
Die sich einstellenden Konzentrationen der Permanentgase CO, CO2, CH4, H2, N2 
sowie H2O ist ebenfalls kinetisch kontrolliert. Das kann mit einer einfachen isothermen, 
isobaren Gleichgewichtsberechnung überprüft werden. Die Mengen der Rohgaskom-
ponenten wurden entsprechend der Stoffbilanz festgelegt. Das System wurde mit 
550 °C und 24 bar definiert. Als Stoffdatenbank wurde FACT 5.3 verwendet, wobei die 
Gasphase als Realgas berücksichtigt wurde. In Tabelle 25 sind die Rohgaszusammen-
setzungen aus der Stoffbilanz und der Gleichgewichtsberechnung gegenübergestellt. 
Die Verschiebung von CO in Richtung CO2 und Graphit kann mit der Boudouardreak-
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tion erklärt werden. Diese weist bei Temperaturen unterhalb 850 °C sehr geringe Reak-
tionsgeschwindigkeiten auf, sodass im Prozess kein Gleichgewichtsumsatz erreicht 
wird.  
 
Tabelle 25: Vergleich Rohgaszusammensetzung aus Stoffbilanz und Gleichgewichtsbe-
rechnung 
Komponente Einheit Stoffbilanz Gleichgewichtsberechnung 
(550 °C, 24 bar) 
H2O Vol.-% 22,6 39,6 
CO Vol.-% 29,7 1,6 
CO2 Vol.-% 16,5 30,8 
CH4 Vol.-% 14,6 14,7 
H2 Vol.-% 12,2 8,0 
N2 Vol.-% 4,4 5,3 
Summe: Vol.-% 100,0 100,0 
C (Graphit) kg/h 0,0 3781,7 
 
Für das 2-Stufenmodell würde die Kohlenstoffbildung in der GGS 1 nach dem Gleich-
gewichtsumsatz zu einem hohen Kohlenstoffaustrag mit der Schlacke führen. Dem-
nach muss die kinetisch kontrollierte Einstellung der Rohgaszusammensetzung in der 
GGS 1 berücksichtigt werden. Die folgenden Maßnahmen wurden dazu ergriffen: 
- Bypassführung von CO und H2,  
- Sperrung von Graphit in der GGS 1.  
Die in der GGS 2 gebildeten Gaskomponenten H2 und CO werden teilweise in den 
Stoffstrom 16 geleitet. Auf den Prozess übertragen entspricht das den Mengen an CO 
und H2, welche aufgrund der kinetischen Hemmung in der Pyrolysezone an keinen 
chemischen Reaktionen teilnehmen. Bei der Festlegung der Splittfaktoren wurde sich 
an der Rohgaszusammensetzung nach der Stoffbilanz orientiert. Die Permanentgaszu-
sammensetzung einschließlich H2O ergibt sich aus der Mischung der Gasphasenkom-
ponenten aus dem Bypass und aus der GGS 1. In der Abbildung 21 entspricht das den 
Stoffströmen 16 und 18. Die Splittfaktoren für CO und H2 sind so gewählt, dass die 
Rohgaszusammensetzung im Modell annähernd der Rohgaszusammensetzung der 
Stoffbilanz entspricht. Daraus ergibt sich für H2 ein Splittfaktor von 0,38, dass heißt 
38 % des in Stoffstrom 15 enthaltenen H2 gelangen in den Stoffstrom 16. Für CO wird 
ein Splittfaktor von 0,76 vorgegeben. In der Tabelle 26 sind die Rohgaszusammenset-
zungen aus der Stoffbilanz und dem Modell vergleichend gegenübergestellt.  
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Tabelle 26: Vergleich der Rohgaszusammensetzungen aus Stoffbilanz und Modell 
Komponente Einheit Stoffbilanz Modell1) 
H2O Vol.-% 22,6 22,7 
CO Vol.-% 29,7 33,1 
CO2 Vol.-% 16,5 13,6 
CH4 Vol.-% 14,6 14,5 
H2 Vol.-% 12,2 12,0 
N2 Vol.-% 4,4 4,1 
Summe: Vol.-% 100,0 100,0 
1) Werte aus Modellrechnung 1 
 
Aufgrund der Bypassführung ist das Volumen der Gasphase in der GGS 1, verglichen 
zum Prozess, vermindert. Laut Stoffbilanz beträgt der Volumenstrom an Rohgas 
32411 m³/h i.N.. In der GGS 1 beträgt das Volumen der Gasphase ca. 22000 m³ i.N., 
bezogen auf 1 Stunde Betriebszeit. Das hat Auswirkungen auf die Menge gasförmiger 
Alkalikomponenten im Rohgas. Deren Partialdrücke bleiben unabhängig vom Gesamt-
volumen der Gasphase konstant. Damit hängt die absolute Menge gasförmiger Alkali-
komponenten vom Gesamtvolumen der Gasphase in der GGS 1 ab. Daher wird das 
Volumen der Gasphase in der GGS 1 durch Argon auf 32411 m³/h erhöht. Da die 
Lösung des Modells iterativ erfolgt und sich damit die Menge der Gasphase in der 
GGS 1 nach jeder Berechnung ändert, muss die Argonmenge nach jeder Berechnung 
angepasst werden. Entsprechend Abbildung 21 wird Argon vom Produktstrom der 
GGS 1 wieder abgetrennt, sodass das Rohgas (Stoffstrom 19) frei von Argon ist. 
Aufgrund der Sperrung von Graphit als Produktphase in der GGS 1 muss die Zufüh-
rung von Graphit für die GGS 2 über einen Bypass erfolgen, in der Abbildung 21 als 
Stoffstrom 8 bezeichnet. Auf den Prozess übertragen entspricht das dem in der Pyroly-
sezone gebildeten Koks, welcher im Festbett in die Vergasungs- und Oxidationszone 
gelangt. Der Splittfaktor für Graphit an dieser Stelle bestimmt den C-Umsatz in den 
jeweiligen Gleichgewichtsstufen. Als Orientierung für die Festlegung einer Graphit-
menge im Stoffstrom 8 kann der Gehalt an fixem Kohlenstoff im Vergasungsstoff ent-
sprechend der Immediatanalyse dienen. Ein weiteres Kriterium ist der Kohlenstoffge-
halt der Schlacke entsprechend der Stoffbilanz. Daher wurde der Splittfaktor für Gra-
phit so gewählt, dass der C-Gehalt am Ausgang der GGS 2 dem analysierten C-Gehalt 
der Schlackeproben entspricht. Um den C-Gehalt des Schlackestromes exakt auf 
3,97 Ma.-% einzustellen, muss die Anpassung des Splittfaktors nach jeder Berechnung 
der GGS 2 erneut erfolgen. Dazu werden der im Modell berechnete C-Gehalt im 
Schlackestrom (Stoffstrom 14) und der über die Stoffbilanz vorgegebene C-Gehalt 
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abgeglichen und der Splittfaktor entsprechend neu gesetzt. Die dazugehörigen Glei-
chungen zur Berechnung des Splittfaktors sind im Anhang auf der Seite 191 aufge-
führt.  
Es soll darauf hingewiesen werden, dass die Einstellung des Kohlenstoffgehalts der 
Schlackeproben im Prozess nicht auf Grundlage des chemischen Gleichgewichtes 
erfolgt. Das liegt darin begründet, dass bei einem Schlackeabstich ein Großteil der 
flüssigen Schlacke aus dem Schlackebad abgezogen wird. Dabei werden auch auf der 
Oberfläche schwimmende Kokspartikel ausgetragen. Damit ist die Einstellung des 
Gleichgewichtsumsatzes bezüglich Kohlenstoff nicht gegeben. Das beschriebene 
Vorgehen zur Anpassung des Kohlenstoffgehaltes in der GGS 2 stellt somit eine An-
passung an einen Nichtgleichgewichtszustand im Prozess dar. 
 
 
5.2.4 Berücksichtigung der Aschekomponenten 
Im Folgenden wird die Behandlung der Aschekomponenten erläutert, wobei Schwefel, 
Chlor, Zink und Blei zunächst nicht berücksichtigt werden.  
Bei der Beschreibung des Verhaltens der Mineralstoffe mit dem chemischen Gleichge-
wicht sollen die folgenden Sachverhalte berücksichtigt und daraus Annahmen für die 
Modellierung getroffen werden: 
- Einstellung des Gleichgewichtsumsatzes in Reaktionszonen mit niedriger 
Temperatur und unvollständiger Vermischung der Aschepartikel fraglich, 
- Berücksichtigung des Austrages von Aschekomponenten in VS- und Koks-
partikeln mit dem Rohgas, 
- Kondensation von flüchtigen Aschekomponenten an Kokspartikeln und de-
ren Austrag mit dem Rohgas.  
Es wird davon ausgegangen, dass die Phasenzusammensetzung der Aschekompo-
nenten in der Trocknungs- und Pyrolysezone und im Gasfreiraum nicht der Gleichge-
wichtszusammensetzung entspricht. Die Abbildung dieser Reaktionszonen in der 
GGS 1 würde voraussetzen, dass alle chemischen Reaktionen bis zum Gleichge-
wichtsumsatz ablaufen. Demnach müssten die Aschekomponenten gut vermischt 
vorliegen und die Verweilzeit müsste ausreichend hoch sein. Die Mineralstoffsubstanz 
in Kohlen liegt als feinkörniges Material verteilt in der organischen Matrix vor. Weiterhin 
treten grobkörnige Fremdeinschlüsse auf. In beiden Fällen sind die Aschepartikel 
räumlich voneinander getrennt. Auch bei den mengenmäßig überwiegenden Abfallpel-
lets wird davon ausgegangen, dass die Aschekomponenten bzw. deren entsprechende 
Phasen getrennt voneinander vorliegen. Weiterhin lässt die Temperatur von 550 °C 
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erwarten, dass keine ausreichend hohen Reaktionsgeschwindigkeiten auftreten, um in 
der verfügbaren Verweilzeit den Gleichgewichtsumsatz zu erreichen.  
In [40] sind verschiedene Zersetzungsreaktionen von Mineralphasen aufgeführt. Ton-
minerale verlieren zwischen 550 und 600 °C ihr Kristallwasser. Als Ionen an die orga-
nische Matrix gebundene Alkalien und in Humaten vorliegende Alkalien werden bereits 
unterhalb von 550 °C freigesetzt. Der überwiegende Teil der Mineralphasenreaktionen 
läuft jedoch oberhalb von 550 °C ab.  
Es muss also davon ausgegangen werden, dass bei 550 °C bereits Zersetzungsreakti-
onen von Mineralphasen und die Freisetzung von in der organischen Matrix eingebun-
denen Alkalien stattfinden. Jedoch sollte die Einstellung der Gleichgewichtszusam-
mensetzug bezüglich des Mineralphasenbestandes aufgrund der limitierenden Wirkung 
des Stofftransportes und der Reaktionsgeschwindigkeit nicht erfolgen. Daher werden 
die Aschekomponenten des Vergasungsstoffes mit Ausnahme von Schwefel und Chlor 
in der GGS 1 als chemisch inert betrachtet. Die Umsetzung im Modell erfolgt mit einem 
Bypass, in Abbildung 21 als Stoffstrom 8 bezeichnet. Der Splittfaktor am Splitter 3 
beträgt demnach für die Aschekomponenten 1. Damit werden die Aschekomponenten 
direkt der GGS 2 zugeführt. In der GGS 2 wird davon ausgegangen, dass sich die 
Phasenzusammensetzung im chemischen Gleichgewicht befindet. Die Aschekompo-
nenten haben in der flüssigen Schlacke eine höhere Beweglichkeit als in einer festen 
Mineralphase und liegen gut vermischt vor. Aufgrund der hohen Temperaturen in der 
Oxidationszone und im Schlackebad sollten die ablaufenden chemischen Reaktionen 
sowie die Verdampfung von Aschekomponenten aus der flüssigen Schlacke entspre-
chend dem Gleichgewichtsumsatz ablaufen. 
Es muss erwähnt werden, dass die getroffenen Annahmen für beide Gleichgewichts-
stufen verallgemeinert sind. Sicher werden in der Pyrolysezone bzw. in der GGS 1 
auch einzelne Reaktionen entsprechend dem Gleichgewichtsumsatz ablaufen. Gegen-
teiliges kann für Teilprozesse in der Oxidationszone und im Schlackebad bzw. der 
GGS 2 zutreffen. Jedoch liegen zu wenige Prozessinformationen vor, um Teilprozesse, 
die von den getroffenen Annahmen abweichen, zu berücksichtigen.  
Im Folgenden wird auf die Berücksichtigung von Aschekomponenten in der TÖF-
Fraktion eingegangen. Dabei werden zwei Annahmen getroffen. Ein Teil der Asche-
komponenten in der TÖF-Fraktion hat seinen Ursprung im Mitreisen von Kokspartikeln 
und feinkörnigen Vergasungsstoffkomponenten durch das Rohgas. Dieser Vorgang 
kann im Modell durch einen Bypass berücksichtigt werden, indem ein Teil der Asche-
komponenten des Vergasungsstoffes im Stoffstrom 3 in das Rohgas geführt wird. 
Somit wird angenommen, dass die Mineralphasen in diesen Partikeln keine Reaktionen 
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eingehen. Dazu müssen am Splitter 1 für alle Aschekomponenten Splittfaktoren defi-
niert werden.  
Weiterhin ist davon auszugehen, dass flüchtige Aschekomponenten, welche in der 
Oxidationszone und im Schlackebad in die Gasphase übergehen, in der Pyrolysezone 
und im Gasfreiraum kondensieren. Es wird angenommen, dass die Kondensation am 
Inventar des Festbettes und an Kokspartikeln im Gasfreiraum stattfindet. Letzterer 
Vorgang ist dadurch begründet, dass am Ort der Quenchwassereindüsung im Gasfrei-
raum die Rohgastemperatur von 700-900 °C auf 550 °C abfällt. Die an Kokspartikeln 
kondensierten Verbindungen werden teilweise mit dem Rohgas ausgetragen. Dem-
nach muss im Modell festgelegt werden, welcher Anteil der in der GGS 1 kondensie-
renden Phasen im Festbett verbleibt und im Kreislauf wieder der GGS 2 zugeführt wird, 
und welcher Anteil mit dem Rohgas ausgetragen wird. An Kokspartikeln kondensierte 
und mit dem Rohgas ausgetragene Phasen werden durch den Stoffstrom 10 berück-
sichtigt. Im Festbett verbleibende Phasen sind im Stoffstrom 11 enthalten. Für den 
Splitter 4 wird ein globaler Splittfaktor vorgegeben, welcher für alle Phasen im Stoff-
strom 9 gilt. Damit wird angenommen, dass aus der Gasphase heraus gebildete kon-
densierte Phasen an ausgetragenen Kokspartikeln und an im Festbett verbleibenden 
Kokspartikeln im gleichen Verhältnis vorliegen. Die Definition von phasenspezifischen 
Splittfaktoren würde Kenntnisse darüber voraussetzen, dass z.B. KCl(g) bevorzugt an 
feinkörnigen Kokspartikeln kondensiert und somit gegenüber anderen kondensieren-
den Phasen verstärkt mit dem Rohgas ausgetragen wird. Darüber liegen jedoch keine 
Kenntnisse vor, sodass derartige Annahmen nicht getroffen werden können.  
Die Festlegung der Splittfaktoren für die Splitter 1 und 4 muss so erfolgen, dass die 
Elementeverteilung auf die Ausgangsströme Rohgas und Schlacke entsprechend der 
Stoffbilanz vom Modell wiedergegeben werden. Dabei ergibt sich das Problem, dass 
einer der beiden Splitter eindeutig definiert werden muss, da beide den Mineralstoffge-
halt des Rohgases bzw. die Verteilung der Elemente auf das Rohgas und die Schlacke 
beeinflussen. Daher wird zunächst für alle Aschekomponenten ein Splittfaktor von 0 
am Splitter 1 vorgegeben, sodass alle Aschekomponenten des Vergasungsstoffes in 
die GGS 2 gelangen. Die Anpassung der komponentenspezifischen Splittfaktoren am 
Splitter 3, um den als chemisch inert betrachteten Anteil des Aschegehaltes der TÖF-
Fraktion (Stoffstrom 3) zu erfassen, erfolgt iterativ und wird im Folgenden noch erläu-
tert. In der Tabelle 27 sind die entsprechenden Stoffströme zusammengefasst be-
schrieben. 
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Tabelle 27: Übersicht über ein- und ausgehende Stoffströme zur Beschreibung der Ele-
menteverteilung  
Stoffstrom nach 
Stoffbilanz 
Stoffstrom im 
Modell 
Beschreibung/Kommentar 
Vergasungsstoff 1 Zusammensetzung nach Stoffbilanz 
18 Gasphase Rohgas 
16 Gasphase Rohgas, nur CO und H2 
10 an Kokspartikeln kondensierte Phasen, festgelegt durch 
Splitter 4 
Rohgas 
3 inerte Aschekomponenten in Koks- und Vergasungsstoff-
partikeln, festgelegt durch Splitter 1 
Schlacke 14 Zusammensetzung nach Stoffbilanz 
 
Bei der Festlegung des globalen Splittfaktors für den Splitter 4 wird wie folgt verfahren. 
Ein Element i im Vergasungsstoff wird auf die Ausgangsströme Rohgas und Schlacke 
verteilt, wobei das Rohgas aus den Stoffströmen 3, 18, 10 und 16 gebildet wird. Somit 
gilt die Gleichung 5.1.  
 
i,Strom1 i,Strom3 i,Strom18 i,Strom10 i,Strom16 i,Strom14m = m + m + m + m +m        (5.1) 
i = K, Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti, Cu 
mi,Strom1 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 1 (Vergasungsstoff) 
mi,Strom3 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 3 (zu Rohgas) 
mi,Strom18 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 18 (zu Rohgas) 
mi,Strom10 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 10 (zu Rohgas) 
mi,Strom16 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 16 (zu Rohgas) 
mi,Strom14 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 14 (Schlacke) 
 
Da im Stoffstrom 16 lediglich CO(g) und H2(g) enthalten sind, kann mi,Strom16 aus der 
Gleichung 5.1 gestrichen werden. Die Umstellung auf mi,Strom10 ergibt die Gleichung 5.2. 
Die Mengen eines Elementes i im Vergasungsstoff (Stoffstrom 1) und in der Schlacke 
(Stoffstrom 14) werden durch die Stoffbilanz vorgegeben. Die Mengen eines Elemen-
tes i in der Gasphase der GGS 1 (Stoffstrom 18) wird im Modell berechnet.  
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i,Strom10 i,Strom1 i,Strom3 i,Strom18 i,Strom14m = m - m - m - m         (5.2) 
i = K, Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti, Cu 
mi,Strom10 = Masse Element i in kg in kondensierten Phasen in Stoffstrom 10 (zu Rohgas) 
mi,Strom1 = Masse Element i in kg in Vergasungsstoff entsprechend Stoffbilanz 
mi,Strom3 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 3 (zu Rohgas) 
mi,Strom18 = Masse Element i in kg in Gasphase von GGS 1 (zu Rohgas) 
mi,Strom14 = Masse Element i in kg in Schlacke entsprechend Stoffbilanz 
 
Der globale Splittfaktor für die Phasen im Stoffstrom 9 wird mit der Gleichung 5.3 be-
rechnet. 
 
i,Strom10
Splitter4
i,Strom9
m
SF =
m
            (5.3) 
i = K, Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti, Cu 
SFSplitter4 = globaler Splittfaktor für Splitter 4  
mi,Strom10 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 10 (zu Rohgas) 
mi,Strom9 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 9 
 
Um SFSplitter4 eindeutig zu definieren, muss zunächst festgelegt werden, für welches 
Element i die Gleichungen 5.2 bzw. 5.3 angewandt werden. An dieser Stelle wird auf 
die Ergebnisse vorgegriffen. Soll die Verteilung eines Elementes i auf das Rohgas und 
die Schlacke mit den Gleichungen 5.2 und 5.3 entsprechend der Stoffbilanz beschrie-
ben werden, muss im Stoffstrom 9 eine ausreichende Menge von Element i vorhanden 
sein. Daher kann die Gleichung 5.2 nur von stark angereicherten Elementen erfüllt 
werden. Kalium ist von allen Ascheelementen am stärksten in Stoffstrom 9 vertreten 
und erfüllt Gleichung 5.2. Damit wird Gleichung 5.2 auf Kalium angewandt. Dadurch ist 
der globale Splittfaktor nach Gleichung 5.3 anhand der Kaliumverteilung festgelegt. 
Das setzt voraus, dass der Splittfaktor für Kalium am Splitter 1 fest vorgegeben wird, 
womit mK,Strom3 in der Gleichung 5.2 definiert ist. Der nach der Gleichung 5.3 ermittelte 
Splittfaktor wird auf alle Phasen im Stoffstrom 9 angewandt. Mit dieser Vorgehenswei-
se stellt sich im Modell die Verteilung von Kalium auf das Rohgas und die Schlacke 
entsprechend der Stoffbilanz ein. Weiterhin wird die Verteilung von Kalium auf die 
Gasphase des Rohgases (Stoffstrom 18) und auf kondensierte Phasen im Rohgas 
(Stoffströme 3 und 10) abgebildet. Die Aufteilung von Kalium auf kondensierte Phasen 
in den Stoffströmen 3 und 10 hängt jedoch von der Annahme eines Kaliumgehaltes im 
Stoffstrom 3 ab. 
Da mithilfe von Splitter 4 nur die Kaliumverteilung eingestellt wird, wird die Verteilung 
der übrigen Ascheelemente auf das Rohgas und die Schlacke entsprechend der Stoff-
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bilanz vom Modell zunächst nicht wiedergegeben. Deren Gehalte sind im Stoffstrom 14 
gegenüber der Schlackezusammensetzung entsprechend der Stoffbilanz zu hoch. Die 
Anpassung an die Stoffbilanz erfolgt über den Splitter 1. Aus der Gleichung 5.1 kann 
wieder mi,Strom16 gestrichen werden. Die Umstellung nach mi,Strom3 ergibt die Glei-
chung 5.4. Die Mengen der Elemente i im Vergasungsstoff und in der Schlacke sind 
durch die Stoffbilanz vorgegeben. Die jeweiligen Mengen der Elemente i im Stoff-
strom 18 und 10 werden im Modell berechnet, wobei die Zusammensetzung vom Stoff-
strom 10 über SFSplitter4 beeinflusst wird. Die Splittfaktoren am Splitter 1 ergeben sich 
nach Gleichung 5.5. 
 
i,Strom3 i,Strom1 i,Strom18 i,Strom10 i,Strom14m = m - m - m - m         (5.4) 
i = Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti, Cu 
mi,Strom3 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 3 (zu Rohgas) 
mi,Strom1 = Masse Element i in kg in Vergasungsstoff entsprechend Stoffbilanz 
mi,Strom18 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 18 (zu Rohgas) 
mi,Strom10 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 10 (zu Rohgas) 
mi, Strom14 = Masse Element i in kg in Schlacke entsprechend Stoffbilanz 
 
i,Strom3
Splitter1,i
i,Strom1
m
SF =
m
            (5.5) 
i = Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti, Cu 
SFSplitter1,i = Splittfaktor Splitter 1 für Element i 
mi,Strom3 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 3 (zu Rohgas) 
mi,Strom1 = Masse Element i in kg in Vergasungsstoff entsprechend Stoffbilanz 
 
Die Aschekomponenten in den Stoffströmen 3 und 4 werden als Phasen behandelt, 
wie sie bereits für die Aschekomponenten des Vergasungsstoffs im Stoffstrom 1 defi-
niert wurden. Somit wird zum Beispiel ein Splittfaktor für Si von 0,2 auf die Phase 
SiO2_quartz(l)(s) angewandt. Wie bereits erwähnt, wird für Kalium ein fester Splittfak-
tor am Splitter 1 vorgegeben. 
Die Ermittlung der Splittfaktoren für die Splitter 1 und 4 muss iterativ erfolgen. In der 
Gleichung 5.2 hängt mK,Strom10 über mK,Strom18 vom Berechnungsergebnis der GGS 1 ab. 
Wird nach einem Berechnungsdurchlauf SFSplitter4 gesetzt, ändert sich die Elementezu-
sammensetzung für die GGS 2 und damit indirekt auch für die GGS 1. Somit muss 
nach jedem Berechnungsdurchlauf SFSplitter4 neu berechnet und gesetzt werden. Glei-
ches gilt für SFSplitter1,i, in dessen Berechnung mi,Strom10 und mi,Strom18 eingehen. Da, wie 
bereits beschrieben, die Berechnung aufgrund der Verknüpfung der Gleichgewichtsstu-
fen ohnehin iterativ erfolgt, muss an dieser Stelle keine gesonderte Iteration vorge-
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nommen werden. Eine vollständige Berechnung mit hinreichender Genauigkeit besteht 
aus ca. 100 Berechnungsdurchläufen. Somit werden die Splittfaktoren für die Splitter 1 
und 4 ausreichend oft angepasst, um die Elementeverteilung auf das Rohgas (Stoff-
strom 19) und die Schlacke (Stoffstrom 14) entsprechend der Stoffbilanz im Modell 
exakt einzustellen.  
Mithilfe der beschriebenen Vorgehensweise ist das Modell in der Lage, die Verteilung 
der Ascheelemente K, Na, Si, Al, Ca, Mg, Fe, P, Ti und Cu auf Rohgas und Schlacke 
entsprechend der Stoffbilanz abzubilden. Weiterhin wird im Rohgas zwischen den in 
Koks und VS-Partikeln enthaltenen Aschekomponenten und an Kokspartikeln konden-
sierten Aschekomponenten unterschieden. Da es bei der beschriebenen Vorgehens-
weise notwendig ist, den Kaliumgehalt im Stoffstrom 3 vorzugeben und dieser die 
Verteilung der Elemente auf die jeweiligen Stoffströme des Rohgases beeinflusst, wird 
der Kaliumgehalt vom Stoffstrom 3 als Parameter in den nachfolgenden Modellrech-
nungen behandelt. Es wird angenommen, dass zwischen 5 und 10 % des im VS ent-
haltenen Kaliums in VS- und Kokspartikeln mit dem Rohgas ausgetragen werden, 
wobei sich die kaliumhaltigen Mineralphasen chemisch inert verhalten. 
 
 
5.2.5 Berücksichtigung von Schwefel und Chlor 
Für Schwefel und Chlor müssen gesonderte Anpassungen vorgenommen werden. 
Beide Elemente sind sowohl in Mineralphasen als auch organisch gebunden im Verga-
sungsstoff vorhanden. Daher ist davon auszugehen, dass bereits im Gasfreiraum und 
in der Pyrolysezone chlor- und schwefelhaltige gasförmige Verbindungen wie HCl, H2S 
und COS gebildet werden. In [86] wird die Produktzusammensetzung bei der Pyrolyse 
verschiedener Plastikkomponenten beschrieben. Bei Pyrolysetemperaturen zwischen 
500 und 550 °C gehen ca. ein Drittel des in Polyvinylchlorid (PVC) und anderen Abfall-
komponenten enthaltenen Chlors als HCl in die Gasphase über. Organisch gebunde-
ner Schwefel in Braunkohlen liegt in Aromaten oder funktionalen Gruppen vor. Diese 
Verbindungen werden unter Bildung von H2S zwischen 450-600 °C zersetzt. Mineral-
phasen wie Pyrit werden unter H2S-Bildung ab 350 °C zersetzt. [87], [88]  
Schwefel kann auch in temperaturstabilen Mineralphasen wie Gips vorliegen. Bis auf 
die Dehydrierung weist Gips keine Zersetzungserscheinungen bei 550 °C auf. Daher 
werden Schwefel und Chlor in eine in der GGS 1 reaktive Fraktion und eine nichtreak-
tive Fraktion unterteilt. Als Kriterium zur Festlegung der Fraktionen wird die Verteilung 
dieser Elemente auf das Rohgas und die Schlacke entsprechend der Stoffbilanz he-
rangezogen. Die nichtreaktive Fraktion wird am Splitter 3 vom Stoffstrom 5 abgetrennt 
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und direkt über den Stoffstrom 8 der GGS 2 zugeführt. Die Splittfaktoren werden itera-
tiv ermittelt. Dabei gelten die Gleichungen 5.6 und 5.7. Für mi,Strom8 wird ein geeigneter 
Startwert gesetzt. Anhand der Gleichung 5.7 wird überprüft, inwieweit die Menge von 
Element i in der Schlacke nach der Stoffbilanz und nach der Berechnung voneinander 
abweichen. Dieser Fehlbetrag wird in der darauffolgenden Berechnung in der Glei-
chung 5.6 berücksichtigt. Damit wird SFSplitter3,i solange angeglichen, bis sich ein Fehl-
betrag von 0 kg für Schwefel und Chlor einstellt. 
 
i,Strom8 i
Splitter3,i
i,Strom5
m + Δm
SF =
m
           (5.6) 
i = S, Cl 
SFSplitter3,i = Splittfaktor Splitter 3 für Element i 
mi,Strom8 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 8 
mi,Strom5 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 5 
Δmi = Fehlbetrag Element i in kg 
 
i i,Schlacke i,Strom14Δm = m - m            (5.7) 
i = S, Cl 
Δmi = Fehlbetrag Element i in kg 
mi,Schlacke = Masse Element i in kg in Schlacke entsprechend Stoffbilanz 
mi,Strom14 = Masse Element i in kg in Stoffstrom 14 
 
Da der Ascheschwefel des Vergasungsstoffes als SO3(s) und der verbrennliche 
Schwefel als S(liq) abgebildet ist, wird SFSplitter3,S auf SO3(s) angewandt. Somit wird 
angenommen, dass der organisch gebundene Schwefel in der Pyrolysezone stärker an 
Reaktionen beteiligt ist als der in Mineralphasen enthaltene Schwefel.  
Mit der beschriebenen Vorgehensweise lässt sich der Splittfaktor für Schwefel gut 
ermitteln. Für Chlor müssen weitere Vorkehrungen getroffen werden. Eine Anpassung 
von SFSplitter3,Cl ist erst sinnvoll, wenn das Modell eine konvergente Lösung hervorge-
bracht hat. Chlor reichert sich stark im Kreislauf an. Damit sind die Wechselwirkungen 
zwischen den GGS intensiver als bei weniger stark angereicherten Elementen wie z.B. 
Schwefel. Somit wird nach einer einmaligen Änderung von SFSplitter3,Cl erst nach ca. 20 
Berechnungsdurchläufen eine konvergente Lösung erhalten und der nach der Glei-
chung 5.7 ermittelte Fehlbetrag kann verwendet werden. Wie in Abschnitt 5.2 be-
schrieben, ist das Kriterium für eine konvergente Lösung die Massendifferenz des ein- 
und ausgehenden Stoffstromes am Iterator. Somit wird SFSplitter3,Cl erst neu gesetzt, 
wenn der Absolutbetrag dieser Differenz weniger als 0,1 kg beträgt. Das hat zur Folge, 
dass die benötigte Rechenzeit erheblich steigt, da SFSplitter3,Cl selbst auch iterativ ermit-
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telt wird. Somit muss ein geeigneter Startwert für SFSplitter3,Cl gewählt werden. Dazu 
werden in zwei separaten Berechnungen zwei unterschiedliche feste Werte für SFSplit-
ter3,Cl vorgegeben und die jeweiligen Cl-Gehalte der Schlacke berechnet. Durch lineare 
Regression und Anwendung der Geradengleichung auf den Cl-Gehalt der Schlacke 
entsprechend der Stoffbilanz kann ein Startwert abgeschätzt werden. 
Für die iterative Ermittlung von SFSplitter3,S gilt ebenfalls, dass eine konvergente Lösung 
vorliegen muss. Da sich Schwefel jedoch kaum im Kreislauf anreichert, wird der Fehl-
betrag nach Gleichung 5.7 noch im gleichen Berechnungsdurchlauf korrekt ermittelt. 
Daher kann für SFSplitter3,S ein beliebiger Startwert zwischen 0 und 1 vorgegeben wer-
den, ohne die Berechnungszeit wesentlich zu beeinflussen. 
Entsprechend der Behandlung der Aschekomponenten im Abschnitt 5.2.4 ist damit zu 
rechnen, dass auch schwefel- und chlorhaltige Mineralphasen in feinen Koks- und VS-
Partikeln mit dem Rohgas ausgetragen werden. Analog zu Kalium müssten dafür am 
Splitter 1 entsprechende Splittfaktoren definiert werden, welche die chemisch inerten 
Mengen an Schwefel und Chlor im Stoffstrom 3 bestimmen. Es wird angenommen, 
dass diese Mengen sehr gering sind. Somit werden die Splittfaktor für Schwefel und 
Chlor am Splitter 1 mit 0 definiert. 
 
 
5.2.6 Berücksichtigung von Phosphor 
Um die Verteilung von Phosphor auf die Ausgangsströme im Modell vollständig darzu-
stellen, muss ebenfalls mit einem Bypass gearbeitet werden. Für die folgende Begrün-
dung wird auf die Ergebnisse vorgegriffen. In der GGS 2 bilden sich im Wesentlichen 
zwei kondensierte Mischphasen, „ASlag-liq“ und „Fe-liq“. Phosphor ist lediglich in „Fe-
liq“ berücksichtigt. Wie in Abschnitt 5.1 erläutert, hätte zur Beschreibung der Phos-
phoreinbindung in die Schlacke die Mischphase „CSlag-liq“ verwendet werden müssen. 
Damit wäre jedoch die Einbindung von Schwefel und Chlor in die Schlacke unberück-
sichtigt geblieben. Weiterhin ist Phosphor in der Mischphase „CSlag-liq“ als Phosphat 
berücksichtigt. Aufgrund von Angaben in [64], [89] und [90] wird davon ausgegangen, 
dass Phosphor in Schlacken, welche unter reduzierender Atmosphäre gebildet werden, 
in der Verbindung Ca3P2 vorliegt. 
Mit den in Abschnitt 5.2.4 beschriebenen Maßnahmen wird die Phosphorverteilung auf 
das Rohgas und die Schlacke entsprechend der Stoffbilanz theoretisch wiedergege-
ben. Da jedoch die Schlackephase „ASlag-liq“ kein Phosphor aufnimmt, kommt es im 
Modell zu einer sehr hohen Phosphoranreicherung im Kreislauf, bis der Phosphorein-
trag in die GGS 2 hoch genug ist, um die erforderliche Phosphormenge in die Misch-
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phase „Fe-liq“ und andere sich bildende kondensierte Phasen einzubinden. Daher wird 
der in der Schlacke gelöste Phosphor im Modell durch einen Bypass dargestellt, indem 
am Splitter 2 ein Teil des im Stoffstrom 4 enthaltenen Phosphors an den Stoffstrom 6 
gegeben wird. Der Splittfaktor ist nach Gleichung 5.8 definiert. 
 
P,Strom6
Splitter2,P
P,Strom4
m
SF =
m
             (5.8) 
SFSplitter2,P = Splittfaktor Splitter 2 für Phosphor 
mP,Strom6 = Masse Phosphor in kg in Stoffstrom 6  
mP,Strom4 = Masse Phosphor in kg in Stoffstrom 4 
 
Phosphor wird im Stoffstrom 1 als (P2O5)2(s) berücksichtigt. Wie bereits beschrieben 
wird davon ausgegangen, dass Phosphor in reduzierender Atmosphäre in der Schla-
cke in Form von Ca3P2 vorliegt. Daher wird Phosphor im Bypass die Phase Ca3P2(s) 
zugeordnet. Dazu werden die entsprechenden Mengen an (P2O5)2 und CaO_lime(s) 
vom Stoffstrom 4 abgetrennt und im Stoffstrom 6 mit Ca3P2(s) überschrieben. Der 
überschüssige Sauerstoff wird an den Stoffstrom 5 übergeben. Da davon ausgegangen 
wird, dass in der GGS 1 keine Mineralphasenreaktionen zu erwarten sind, wird der 
überschüssige Sauerstoff weiter über den Splitter 3 und den Stoffstrom 8 der GGS 2 
zugeführt. Somit wird angenommen, dass die Bildung von Ca3P2 aus den Mineralpha-
sen des Vergasungsstoffes im Bereich der Oxidationszone und des Schlackebades 
stattfindet.  
Mit den bisher beschriebenen Maßnahmen ist SFSplitter2,P frei wählbar. Bei einem Wert 
von 1 würde Phosphor ausschließlich als Ca3P2 berücksichtigt. Werte unter 1 würden 
den Anteil des in der Mischphase „Fe-liq“ gelösten Phosphors erhöhen. Um SFSplitter2,P 
eindeutig festzulegen, wird der annähernd bekannte Phosphorgehalt der Eisenphase 
vorgegeben. Bei der Probenaufbereitung der Schlackeproben für die chemischen 
Analysen wurden stichprobenartig kleine eisenreiche Kugeln von 0,5-2 mm Durchmes-
ser vom unzerkleinerten Schlackegranulat entnommen und mit der Elementaranalyse, 
der RFA und Röntgendiffraktometrie (RDF) charakterisiert. Da die Abschätzung des 
Sauerstoffgehaltes bei der RFA nach DIN 51729-10 bei diesen eisenreichen Proben 
aus reduzierender Atmosphäre nicht sinnvoll erscheint, wurde das Ergebnis der RFA 
mithilfe der Ergebnisse der RDF-Analyse korrigiert. Zum Beispiel wird Eisen nicht als 
Fe2O3 angenommen, sondern als Fe. Die chemische Zusammensetzung der Eisenper-
len ist im Anhang ab Seite 192 dargestellt. Die RDF-Analyse legt nahe, dass die Ei-
senperlen neben einer eisenreichen Mischphase auch Schlacke enthalten. Darauf 
deutet ein röntgenamorpher Anteil von 35 Ma.-% hin. Um den Phosphorgehalt der 
Eisenperlen auf die Eisenphase im Modell übertragen zu können, wird nur dass Ver-
 
5 Modellierung der BGL-Vergasung 89
hältnis Fe:P betrachtet. Es wird vereinfacht angenommen, dass Phosphor und Eisen in 
den Eisenperlen ausschließlich in der eisenreichen Mischphase vorliegen, welche im 
Modell mit „Fe-liq“ abgebildet wird. Somit beträgt der Phosphorgehalt der auf Fe und P 
normierten Zusammensetzung 4,5 Ma.-%. Aufgrund der nicht repräsentativen Probe-
nahme der Eisenperlen und der getroffenen Annahmen bei der Ermittlung des P-
Gehaltes und dessen Übertragung auf die Eisenphase im Modell ist dieser Wert als 
Abschätzung anzusehen. 
Die Verteilung von Phosphor auf das Rohgas und die Schlacke ist durch die Glei-
chung 5.9 beschrieben, wobei die Gehalte an Phosphor in den Stoffströmen 19 und 14 
nach den in Abschnitt 5.2.4 beschriebenen Maßnahmen eingestellt werden. Der Stoff-
strom 14 setzt sich aus den Stoffströmen 13 und 6 zusammen. Die Umstellung nach 
mP,Strom6 ergibt die Gleichung 5.10. Die Masse an Phosphor im Stoffstrom 13 entspricht 
der Phosphormenge in der Mischphase „Fe-liq“. Diese Menge wird nach der Glei-
chung 5.11 unter Beachtung des normierten Phosphorgehaltes der Eisenperlen xp und 
der im Modell berechneten Menge an Eisen in der Mischphase „Fe-liq“ vorgegeben. 
 
P,Strom1 P,Strom19 P,Strom14m = m + m           (5.9) 
mP,Strom1 = Masse Phosphor in kg im Vergasungsstoff entsprechend Stoffbilanz 
mP,Strom19 = Masse Phosphor in kg im Rohgas 
mP,Strom13 = Masse Phosphor in kg in Schlacke 
 
P,Strom6 P,Strom1 P,Strom19 P,Strom13m = m - m - m        (5.10) 
mP,Strom6 = Masse Phosphor in kg in Stoffstrom 6  
mP,Strom1 = Masse Phosphor in kg im Vergasungsstoff entsprechend Stoffbilanz 
mP,Strom19 = Masse Phosphor in kg im Rohgas 
mP,Strom13 = Masse Phosphor in kg in Stoffstrom 13  
 
⋅P Fe,Strom13
P,Strom13
P
x m
m =
1- x
          (5.11) 
mP,Strom13 = Masse Phosphor in kg in Stoffstrom 13 
xP = Massenanteil Phosphor in Eisenperlen kgP/kgP+Fe 
mFe,Strom13 = Masse Eisen in Mischphase „Fe-liq“ in Stoffstrom 13 
 
Da eine Veränderung von mP,Strom6 die Elementezusammensetzung der GGS 1 und 2 
verändert, sind auch mP,Strom19 und mP,Strom13 von mP,Strom6 abhängig. Daher erfolgt die 
Ermittlung von SFSplitter2,P iterativ. Wie in Abschnitt 5.2.4 erläutert, kann auf eine geson-
derte Iteration verzichtet werden, da SFSplitter2,P bei jedem Berechnungsdurchlauf erneut 
ermittelt wird. 
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5.2.7 Berücksichtigung von Zink und Blei 
Wie bereits in den Abschnitten 4.2.5 und 4.3.8 erwähnt, weisen Zink und Blei eine sehr 
niedrige Einbindung in die Schlacke und eine hohe Anreicherung im Festbett auf. 
Dieses Verhalten wird vom Modell prinzipiell wiedergegeben. Jedoch ist die berechnete 
Anreicherung im Kreislauf sehr hoch, ohne dass die durch die Stoffbilanz vorgegebene 
Einbindung in die Schlacke erreicht wird. Die hohe Anreicherung führt zu Instabilitäten, 
indem ab einem gewissen Zn- bzw. Pb-Gehalt in den Gleichgewichtsstufen keine 
Gleichgewichtszusammensetzung mehr berechnet wird. Zum Beispiel wurde bei einem 
Berechnungsversuch bei einer erreichten Zinkeinbindung in den Schlackestrom von ca. 
24 % eine Zinkanreicherung in der Gasphase der GGS 2 von 3600 % erhalten. Dabei 
ist Zink im Schlackestrom fast gleichmäßig auf die Phasen „ASlag-liq“ und „Fe-liq“ 
verteilt. Die angegebenen Prozentwerte ergeben sich aus der Zinkmenge im jeweiligen 
Stoffstrom bezogen auf die Zinkmenge im VS. Absolut entspricht die Zinkanreicherung 
in der Gasphase der GGS 2 ca. 860 kg. Für den nach der Stoffbilanz geforderten Zn-
Einbindungsgrad in den Schlackestrom von 31,9 % ist mit einer Zinkkreislaufmenge 
von über 1000 kg zu rechnen.  
Ein mit der hohen Zink- und Bleianreicherung verbundener Nebeneffekt ist eine über-
aus starke Schwefeleinbindung in die Schlacke. Das wird damit begründet, dass diese 
Elemente in der GGS 2 größtenteils als PbS(g), ZnS(g), Pb(g) und Zn(g) in die Gas-
phase übergehen. In der GGS 1 bilden diese Gaskomponenten fast ausschließlich 
ZnS(s) und PbS(s). Die Konzentrationen Pb- und Zn-haltiger Verbindungen in der 
Gasphase der GGS 1 liegt im ppm-Bereich. Damit werden diese Sulfide fast vollständig 
der GGS 2 zugeführt und es tritt neben einer sehr hohen Zn- und Pb-Anreicherung 
eine hohe Anreicherung von Schwefel auf. Damit steigt die Stoffmenge des in die 
GGS 2 eingetragenen Schwefels, sodass der vorgegebene Schwefeleinbindungsgrad 
in die Schlacke überschritten wird. Der überhöhte Schwefeleintrag konnte nicht mit den 
im Abschnitt 5.2.5 beschriebenen Maßnahmen ausgeglichen werden, d.h. auch wenn 
100 % des im Vergasungsstoff befindlichen Schwefels direkt der GGS 1 zugeführt 
werden, ist der Schwefeleintrag in die GGS 2 aufgrund der Sulfidbildung zu hoch. Dazu 
muss erwähnt werden, dass der direkt in die GGS 1 eingeleitete Schwefel größtenteils 
in die gasförmige Verbindung H2S übergeht und somit über das Rohgas ausgetragen 
wird. 
Daher werden Zink und Blei in den GGS 1 und 2 nicht berücksichtigt. Jedoch soll der in 
den festen Sulfiden gebundene Schwefel beachtet werden. Ähnlich zu den Ausführun-
gen in Abschnitt 5.2.4 wird angenommen, dass ein Teil der Zn- und Pb-Sulfide an 
Kokspartikeln kondensiert, welche mit dem Rohgas ausgetragen werden. Somit erfolgt 
die Berücksichtigung von Zn und Pb im Modell wie folgt. Die Mengen an Zn und Pb im 
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Rohgas werden als ZnS(s) und PbS(s) im Stoffstrom 3 berücksichtigt, wobei die ent-
sprechenden Splittfaktoren für den Splitter 1 mithilfe der Elementeverteilung aus der 
Stoffbilanz berechnet werden. Da im Stoffstrom 1 kein ZnS(s) bzw. PbS(s) enthalten 
ist, werden die entsprechenden Mengen der Phasen Zn(s), Pb(s) und S(liq) vom Stoff-
strom 1 abgetrennt und als PbS(s) und ZnS(s) in den Stoffstrom 3 geschrieben. Die im 
Stoffstrom 4 verbleibenden Mengen an Zn(s) und Pb(s) werden über den Splitter 2 und 
den Stoffstrom 6 der Schlacke zugerechnet.  
Mit diesem Vorgehen können keine Aussagen über die Verteilung von Zn und Pb auf 
Verbindungen und Phasen im Rohgas oder der Schlacke getroffen werden. Jedoch 
wird damit die Verteilung von Schwefel genauer beschrieben. 
Mögliche Ursachen dafür, dass das Freisetzungs- bzw. Einbindungsverhalten von Zn 
und Pb mit dem Modell nicht beschrieben werden kann, können Unzulänglichkeiten bei 
der Definition der Gleichgewichtsstufen bzw. deren Verschaltung und eine unzurei-
chende Beschreibung der Pb- und Zn-Löslichkeit in den verwendeten Mischphasen 
sein. Die erste Ursache kann ausgeschlossen werden, da das Modell grob vereinfacht 
nur den Zn- und Pb-Eintrag in die GGS 2 so weit erhöht, bis die Partialdrücke Zn- und 
Pb-haltiger Gasphasenspezies hoch genug sind, um die vorgegebene Mengen an Zn 
und Pb in die Mischphasen, welche das Schlackebad beschreiben, zu lösen. Das 
heisst auch bei einem feiner abgestuften Modell mit mehr als 2 Temperaturstufen, 
würde sich in der Gleichgewichtsstufe, welche das Schlackebad abbildet, eine sehr 
hohe Anreicherung ergeben. Somit wird vermutet, dass die Mischphasen „ASlag-liq“ 
und „Fe-liq“, welche neben der Gasphase in der GGS 2 gebildet werden, die Einbin-
dung von Zn und Pb unzureichend abbilden. 
 
 
5.3 Wahl der Parameter für die Modellrechnungen 
In den vorhergehenden Abschnitten wurde deutlich, dass bestimmte Annahmen auf-
grund fehlender Prozessdaten sehr unsicher sind und damit als Parameter variiert 
werden müssen. Das betrifft im Wesentlichen die Temperatur der GGS 2, wie im Ab-
schnitt 5.2.1 erläutert. Weiterhin ist der Gehalt an nicht reaktivem Kalium im Stoff-
strom 3 vorzugeben, wie im Abschnitt 5.2.4 beschrieben. In Anlehnung an die Elemen-
teverteilung aus der Stoffbilanz und die dort getroffenen Annahmen, wird der Kalium-
gehalt im Stoffstrom 3 auf 5-10 % des Kaliumeintrages mit dem VS festgelegt. Dabei 
wird sich daran orientiert, dass die Stoffbilanz für nichtflüchtige Ascheelemente, wie 
z.B. Si oder Al, Einbindungsgrade von 91-95 % ausweist. Da diese Elemente in der 
Oxidationszone und im Schlackebad kaum in die Gasphase übergehen, kann deren 
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Austrag mit dem Rohgas nur über den Stoffstrom 3 erfolgen. Da Kalium zusammen mit 
diesen Elementen in Mineralphasen des VS vorliegt, sollte für Kalium ein ähnlich hoher 
Anteil im Stoffstrom 3 berücksichtigt werden. Aus den Parametern Temperatur-GGS 2 
und Kaliummenge im Stoffstrom 3 ergeben sich die Parameterkombinationen für die 
Modellrechnungen 1 bis 3, zusammengefasst in der Tabelle 28.  
 
Tabelle 28: Parameter für Modellrechnungen zur Abbildung der Stoffbilanz 
Modellrechnung - Nr. Temperatur in der GGS 2 in °C Anteil der nicht-reaktiven Kalium-
fraktion im Stoffstrom 3 in % 1) 
1 1300 5 
2 1350 5 
3 1350 10 
1) Die Angaben entsprechen der Kaliummenge im Stoffstrom 3 bezogen auf die Kaliummenge im VS. 
 
Das Ziel der Modellrechnungen 1 und 2 ist es, Aussagen über den BGL-Prozess für 
den mit der Stoffbilanz erfassten Bilanzfall zu treffen. Der Vergleich der Ergebnisse aus 
beiden Berechnungen soll Aussagen über den Einfluss der angenommenen Tempera-
tur für die GGS 2 liefern. Dabei wird der Kaliumgehalt im Stoffstrom 3 konstant gehal-
ten. Mit der Modellrechnung 3 soll überprüft werden, inwieweit der willkürlich festgeleg-
te Kaliumgehalt im Stoffstrom 3 die Aussagen der Modellrechnungen 1 und 2 beein-
flusst. Dabei werden die Ergebnisse der Modellrechnungen 2 und 3 vergleichend ge-
genüber gestellt und das Verhalten des Modells auf unterschiedlich vorgegebene 
Kaliumgehalte im Stoffstrom 3 näher beschrieben. Wie im Abschnitt 5.2.5 festgelegt, 
wird für die Berechnungen keine chemisch inerte Chlor- und Schwefelfraktion im Stoff-
strom 3 berücksichtigt. Die Modellrechnung 3 soll auch dazu dienen, das Modellverhal-
ten bei veränderten Schwefel- und Chlorgehalten im Stoffstrom 3 abzuschätzen. Aus 
diesen Modellrechnungen ergeben sich die Splittfaktoren an den jeweiligen Splittern. 
Werden diese Splittfaktoren konstant gehalten, kann das Modell in gewissen Grenzen 
für von der Stoffbilanz abweichende VS-Zusammensetzungen angewandt werden.  
In den Modellrechnungen 4 und 5 soll der Einfluss der Aschebasizität und des Chlor-
gehaltes des VS untersucht werden. Anhand der Netzwerktheorie ist zu erwarten, dass 
eine saure Schlacke eine höhere Alkalieinbindung aufweist als eine basische Schlacke. 
Die Aschebasizität des VS kann durch sauer oder basisch wirkende Zuschlagstoffe wie 
Quarzsand oder Kalkstein beeinflusst werden. Der Übergang von Alkalien aus der 
Schlacke in die Gasphase erfolgt in Verbindung mit Chlor. Daher ist zu erwarten, dass 
der Chlorgehalt des Vergasungsstoffes das Einbindungsvermögen der Schlacke ge-
genüber Natrium und Kalium beeinflusst. Aufgrund der beschriebenen Anpassung der 
Modellrechnungen 1 bis 3 an die Stoffbilanz und der damit verbundenen Ermittlung der 
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Splittfaktoren ist das Modell strenggenommen nur für den mit der Stoffbilanz erfassten 
Bilanzfall gültig. Daher können die Modellrechnungen 4 und 5 nur tendenzielle Aussa-
gen liefern. In der Tabelle 29 sind die Parameter für die Modellrechnungen 4 und 5 
zusammengefasst. Um die Auswirkungen der veränderten VS-Zusammensetzung 
abzuschätzen, werden diese Berechungen der Modellrechnung 2 gegenübergestellt. 
Damit werden auch die in der Modellrechnung 2 ermittelten Splittfaktoren verwendet. 
  
Tabelle 29: Parameter für Modellrechnungen mit veränderter VS-Zusammensetzung 
Modellrech-
nung - Nr. 
Veränderung in VS-
Zusammensetzung 
gegenüber Stoffbilanz 
Temperatur in der 
GGS 2 in °C 
Anteil der nicht-
reaktiven Kaliumfraktion 
im Stoffstrom 3 in % 
4 Halbierung Cl-Gehalt 
des VS 
1350 5 
5 Senkung CaO-
Konzentration der VS-
Asche von 25 auf 
20 Ma.-% 
1350 5 
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6 Ergebnisse der Modellrechnungen 
Aufgrund der Vielzahl von Stoffströmen, Phasen bzw. Phasenkomponenten und sich 
aus der Parameterwahl ergebenden Modellrechnungen ist die Auswertung und die 
Darstellung der Ergebnisse auf das Verhalten der Aschekomponenten zugeschnitten. 
In den folgenden Abschnitten wird zunächst immer die Verteilung der Elemente auf die 
entsprechenden Stoffströme untersucht. Entsprechend Gleichung 6.1 werden dazu die 
Mengen eines Elementes i im Stoffstrom j auf die insgesamt in den Prozess eingetra-
gene Menge des Elementes i (Stoffströme 1 und 2) bezogen.  
 
⋅i,ji,j
i,Strom1 i,Strom2
m
x = 100
m + m
           (6.1) 
 xi,j = Anteil Element i im Stoffstrom j in Ma.-% 
 mi,j = Masse Element i im Stoffstrom j in kg 
mi,Strom1 = Masse Element i im Stoffstrom 1 in kg 
mi,Strom2 = Masse Element i im Stoffstrom 2 in kg 
 
Daraus lassen sich bereits Aussagen für den Prozess ableiten. Anschließend wird 
jeweils auf die Phasenzusammensetzung entsprechender Stoffströme eingegangen. 
An geeigneter Stelle wird auch die Elementeverteilung innerhalb eines Stoffstromes auf 
die Phasen bewertet. Um die Auswertung übersichtlicher zu gestalten, werden Phasen 
bzw. Phasenkomponenten mit einer Masse von kleiner 1-10 kg nicht berücksichtigt. Das 
liegt auch darin begründet, dass für die Iteration eine Genauigkeit von 1-12 kg vorgege-
ben wurde, d.h. wenn der Betrag der Massendifferenz aus dem ein- und ausgehenden 
Stoffstrom am Iterator unterhalb dieses Wertes liegt, wurde die jeweilige Berechnung 
abgebrochen. 
Wie bereits bei der Festlegung der Parameter deutlich wurde, werden zunächst die 
Modellrechnungen 1 und 2 betrachtet. Daran schließt sich die Bewertung der Modell-
rechnung 3 an, welche der Modellrechnung 2 vergleichend gegenübergestellt wird. Aus 
den Ergebnissen werden Aussagen für den Prozess abgeleitet. Mithilfe des an die 
Stoffbilanz angepassten Modells und den Ergebnissen der Modellrechnungen 4 und 5 
werden Maßnahmen zur Reduzierung der Alkalianreicherung abgeleitet. Da bei der 
Diskussion und Vorstellung der Ergebnisse der jeweiligen Modellrechnungen auf die in 
Abbildung 21 festgelegten Stoffstromnummern zurückgegriffen wird, ist das Schema 
des Stufenmodells an geeigneter Stelle wiederholt und vereinfacht dargestellt (Abbil-
dungen 22, 24, 25 und 26). 
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6.1 Überprüfung des Gültigkeitsbereiches der Stoffwerte 
Wie im Abschnitt 5.1 beschrieben, muss der gültige Temperaturbereich für die hinter-
legten Werte der Wärmekapazität cp überprüft werden. Dazu wird auf die Ergebnisse 
der Modellrechnungen (MR) vorgegriffen. In der Tabelle 30 sind alle Verbindungen 
aufgeführt, welche sich in der Modellrechnung 2 bei einer Temperatur oberhalb des 
gültigen Temperaturbereiches der jeweiligen cp(T)-Funktion bilden. Dabei handelt es 
sich ausschließlich um Gasphasenverbindungen. Da die gebildeten Mengen sehr 
gering sind, ist davon auszugehen, dass deren Einfluss auf die berechnete Phasenzu-
sammensetzung in der GGS 2 vernachlässigbar ist. Daher erfolgte auch keine nach-
trägliche Anpassung der Stoffdatenbank durch Herausnahme dieser Komponenten. 
 
Tabelle 30: Überprüfung Temperaturbereich für cp(T)-Funktion für GGS 2 
Gasspezies Menge in Gasphase von GGS 2 
(1350 °C) in MR 2 in kg 
Obergrenze gültiger Temperaturbe-
reich für cp(T)-Funktion in °C 
H2S2 1,1E-02 728 
CH3OH 9,1E-05 728 
KAlCl4 6,0E-04 1228 
HCOOH 9,9E-06 1228 
NaAlCl4 5,5E-05 1228 
NaFeCl4 2,6E-05 1228 
SiS2 3,2E-07 728 
 
 
6.2 Variation der Temperatur für die Gleichgewichtsstufe 2 
6.2.1 Elementeverteilung für die Modellrechnungen 1 und 2 
Im Folgenden werden die Modellrechnungen 1 und 2 ausgewertet. Der Vergleich bei-
der Berechnungen erlaubt Aussagen über den Einfluss der Schlackebadtemperatur auf 
das Verhalten der Aschekomponenten. 
In den Tabellen 31 und 32 ist die prozentuale Verteilung der Elemente auf die Aus-
gangsströme und deren Teilströme dargestellt. Die Verteilung der Ascheelemente 
einschließlich Gesamtchlor und Gesamtschwefel auf das Rohgas und die Schlacke 
entsprechen der in der Stoffbilanz ermittelten Verteilung. Das Rohgas setzt sich aus 
den Stoffströmen 3, 10 und 18 zusammen. Die niedrigen Anteile der Elemente in der 
Gasphase des Rohgases zeigen, dass mit Ausnahme von Schwefel und Chlor nur 
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geringste Mengen an Ascheelementen in gasförmigen Verbindungen vorliegen. Der 
überwiegende Anteil liegt im Rohgas in kondensierten Phasen vor. Dabei treten ledig-
lich Kalium, Natrium und Chlor in höheren Anteilen im Stoffstrom 10 auf. Das lässt 
darauf schließen, dass sich diese Elemente im Kreislauf angereichert haben. Nicht 
angereicherte Elemente wie Silizium oder Aluminium werden im Rohgas fast vollstän-
dig über den Stoffstrom 3 berücksichtigt. 
Die Schlacke setzt sich aus den Stoffströmen 6 und 13 zusammen. Wie bereits be-
schrieben, sind im Stoffstrom 6 lediglich Zink, Blei, Phosphor und Calcium enthalten. 
Die Anteile von Zink und Blei entsprechen der Einbindung dieser Elemente in die 
Schlacke nach der Stoffbilanz. Das im Stoffstrom 6 enthaltene Phosphor und Calcium 
berücksichtigt die Phosphoreinbindung in die Schlackephase in Form von Ca3P2. 
 
Tabelle 31: Verteilung der Elemente auf Ausgangsströme in Ma.-% für Modellrechnung 1 
(TGGS2 = 1300 °C, 5 % K im TÖF-Bypass) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
19 14 19+14 3 10 18 13 6 
Rohgas 
gesamt 
Schlacke 
gesamt 
Summe TÖF-
Bypass 
Alkali-
Bypass 
Gasphase Schlacke-
bad  
P-Bypass 
(zu 19) (zu 14) 
 (zu 19) (zu 19)  (zu 14) 
Al 5,00 95,00 100,00 5,00 5,1E-06 0 95,00 0 
C 98,49 1,51 100,00 21,29 0 77,20 1,51 0 
Ca 5,00 95,00 100,00 4,93 0,07 5,3E-07 85,14 9,86 
Cl 86,12 13,88 100,00 0 17,48 68,64 13,88 0 
Cu 17,35 82,65 100,00 16,64 0,71 4,4E-06 82,65 0 
Fe 24,45 75,55 100,00 24,27 0,18 8,5E-04 75,55 0 
H 100,00 0,00 100,00 22,86 2,2E-05 77,14 0 0 
K 53,59 46,41 100,00 5,00 48,59 3,3E-03 46,41 0 
Mg 11,67 88,33 100,00 11,64 0,03 1,5E-05 88,33 0 
N 100,00 0,00 100,00 2,05 0 97,95 6,6E-04 0 
Na 29,15 70,85 100,00 27,21 1,94 7,9E-05 70,85 0 
O 90,90 9,10 100,00 1,31 5,1E-04 89,59 9,10 0 
P 10,99 89,01 100,00 10,93 0,06 0 12,70 76,31 
Pb 90,45 9,55 100,00 90,45 0 0 0 9,55 
S 90,98 9,02 100,00 5,02 0,02 85,94 9,02 0 
Si 8,90 91,10 100,00 8,90 7,1E-06 0 91,10 0 
Ti 31,39 68,61 100,00 31,39 2,7E-06 0 68,61 0 
Zn 68,09 31,91 100,00 68,09 0 0 0 31,91 
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Tabelle 32: Verteilung der Elemente auf Ausgangsströme in Ma.-% für Modellrechnung 2 
(TGGS2 = 1350 °C, 5 % K im TÖF-Bypass) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
19 14  19+14 3 10 18 13 6 
 
Rohgas 
gesamt 
Schlacke 
gesamt 
Summe TÖF-
Bypass 
(zu 19) 
Alkali-
Bypass 
(zu 19)  
Gasphase 
(zu 19) 
Schlacke-
bad  
(zu 14) 
P-Bypass 
(zu 14) 
Al 5,00 95,00 100,00 5,00 7,6E-06 0 95,00 0 
C 98,49 1,51 100,00 21,29 0 77,21 1,51 0 
Ca 5,00 95,00 100,00 4,92 0,08 5,6E-07 85,20 9,80 
Cl 86,12 13,88 100,00 0 17,59 68,53 13,88 0 
Cu 17,35 82,65 100,00 16,47 0,88 4,3E-06 82,65 0 
Fe 24,45 75,55 100,00 24,32 0,13 6,9E-04 75,55 0 
H 100,00 0,00 100,00 22,86 3,1E-05 77,14 0 0 
K 53,59 46,41 100,00 5,00 48,59 3,0E-03 46,41 0 
Mg 11,67 88,33 100,00 11,64 0,03 1,6E-05 88,33 0 
N 100,00 0,00 100,00 2,05 0 97,95 7,4E-04 0 
Na 29,15 70,85 100,00 27,01 2,14 8,6E-05 70,85 0 
O 90,91 9,09 100,00 1,31 7,2E-04 89,60 9,09 0 
P 10,99 89,01 100,00 10,90 0,09 0 13,18 75,83 
Pb 90,45 9,55 100,00 90,45 0 0 0 9,55 
S 90,98 9,02 100,00 5,02 0,02 85,93 9,02 0 
Si 8,90 91,10 100,00 8,90 2,6E-05 0 91,10 0 
Ti 31,39 68,61 100,00 31,39 5,0E-06 0 68,61 0 
Zn 68,09 31,91 100,00 68,09 0 0 0 31,91 
 
 
Abbildung 22: Schema Stufenmodell, ohne Bilanz-Ar 
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In der Tabelle 33 wird die Elementeverteilung auf die Ausgangsströme der Modellrech-
nungen 1 und 2 miteinander verglichen. Die dargestellten Werte entsprechen der 
Differenz in Prozentpunkten aus den Verteilungen in den Tabellen 31 und 32. Wie im 
Abschnitt 5.3 erläutert, sollen die Modellrechnungen 1 und 2 den über die Stoffbilanz 
erfassten Bilanzfall abbilden. Die Temperatur der GGS 2 hat daher keinen Einfluss auf 
die Verteilung der Elemente auf die Ausgangsströme Rohgas und Schlacke, da die 
Anpassung der jeweiligen Splittfaktoren in jedem Fall so erfolgt, dass sich die Elemen-
teverteilung im Modell entsprechend der Stoffbilanz einstellt. Ausnahmen stellen die 
Elemente C, N und O dar, da deren Verteilung nicht angepasst wurde. Wie der  
Tabelle 33 zu entnehmen ist, sind die Unterschiede in deren Verteilung auf die Aus-
gangsströme zwar sehr gering, dennoch wird darauf im Folgenden kurz eingegangen, 
da daran das Verhalten des Modells deutlich wird. Wie bei der Diskussion der Phasen-
zusammensetzungen noch ersichtlich wird, ist der Sauerstoffanteil in der Schlackepha-
se in der Modellrechnung 1 höher als in der Modellrechnung 2. Daraus resultiert eine 
höhere Gesamtmasse im Stoffstrom 14. Da der Kohlenstoffgehalt im Stoffstrom 14 auf 
einen konstanten Wert von 3,97 Ma.-% eingestellt wird, muss bei einer Erhöhung der 
Schlackemasse auch die Kohlenstoffmenge im Stoffstrom 14 steigen. Die Differenz bei 
der Stickstoffverteilung zwischen beiden Modellrechnungen hat ihre Ursache in der 
temperaturabhängigen Phasenzusammensetzung der GGS 2. Stickstoff wird lediglich 
in der Mischphase „Fe-liq“ gelöst. Die Menge dieser Mischphase ist in der Modellrech-
nung 2 höher, sodass gegenüber der Modellrechnung 1 mehr Stickstoff mit dem Stoff-
strom 14 ausgetragen wird.  
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Tabelle 33: Vergleich der Elementeverteilung von Modellrechnung 1 und 2 auf Aus-
gangsströme in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
19 14 3 10 18 13 6 
 
Rohgas 
gesamt 
Schlacke 
gesamt 
TÖF-Bypass
(zu 19) 
Alkali-
Bypass 
(zu 19)  
Gasphase 
(zu 19) 
Schlacke-
bad  
(zu 14) 
P-Bypass 
(zu 14) 
Al 0 0 2,59E-6 -2,59E-6 0 0 0 
C -8,40E-4 8,40E-4 0 0 -8,40E-4 8,40E-4 0 
Ca 0 0 4,15E-3 -4,15E-3 -3,14E-8 -6,24E-2 6,24E-2 
Cl 0 0 0 -0,11 0,11 0 0 
Cu 0 0 0,17 -0,17 1,45E-8 0 0 
Fe 0 0 -4,43E-2 4,42E-2 1,51E-4 0 0 
H 0 0 0 -8,89E-6 8,89E-6 0 0 
K 0 0 0 -2,83E-4 2,83E-4 0 0 
Mg 0 0 2,06E-4 -2,06E-4 -5,18E-7 0 0 
N 8,81E-5 -8,81E-5 0 0 8,81E-5 -8,81E-5 0 
Na 0 0 0,20 -0,20 -6,55E-6 0 0 
O -1,31E-2 1,31E-2 4,29E-4 -2,13E-4 -1,33E-2 1,31E-2 0 
P 0 0 2,68E-2 -2,68E-2 0 -0,48 0,48 
S 0 0 0 -4,70E-3 4,70E-3 0 0 
Si 0 0 1,89E-5 -1,89E-5 0 0 0 
Ti 0 0 2,35E-6 -2,35E-6 0 0 0 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Werte aus Tabelle 31 und  
Tabelle 32. 
 
Weiterhin treten Verschiebungen innerhalb der Teilströme auf. Deren Ursache liegt in 
der temperaturabhängigen Kreislaufmenge bzw. Anreicherung der Elemente sowie der 
temperaturabhängigen Phasenzusammensetzung der GGS 2. Darauf wird im Folgen-
den noch eingegangen. Die Verschiebung der Elementeverteilung innerhalb der Teil-
ströme ist sehr gering. Daraus wird geschlussfolgert, dass die Wahl der Temperatur für 
die GGS 2 im vorgegebenen Intervall einen untergeordneten Einfluss auf die Zusam-
mensetzung des Rohgases hat. 
Um die Anreicherung von Elementen im Kreislauf zwischen den Gleichgewichtsstufen 
zu bewerten, eignet sich die Auswertung der Elementeverteilung auf die Zwischen-
ströme, enthalten in den Tabellen 34 und 35. Auf die Darstellung von Ar, Pb und Zn 
wurde verzichtet, da Pb und Zn in diesen Stoffströmen nicht enthalten sind und Ar 
lediglich in der GGS 1 auftritt.  
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Tabelle 34: Verteilung der Elemente auf die Zwischenströme und die GGS in Ma.-% für 
Modellrechnung 1 (TGGS2 = 1300 °C, 5 % K im TÖF-Bypass) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
15 9 12 8 7+17 8+12 +2 
 Gasphase 
GGS 2 
kondensierte 
Phasen GGS 1 
kondensierte Phasen 
aus GGS 1 in GGS 2
Inertasche Gesamteintrag 
GGS 1  
Gesamteintrag 
GGS 2  
Al 1,79E-5 1,79E-5 1,29E-5 95,00 1,79E-5 95,00 
C 53,55 0 0 54,77 36,91 55,06 
Ca 0,25 0,25 0,18 85,21 0,25 85,40 
Cl 106,39 61,90 44,43 75,84 130,55 120,27 
Cu 2,52 2,52 1,81 83,36 2,52 85,17 
Fe 0,63 0,63 0,45 75,73 0,63 76,18 
H 17,01 7,90E-5 5,67E-5 0 71,03 17,01 
K 172,10 172,10 123,51 95,00 172,10 218,51 
Mg 0,11 0,11 8,05E-2 88,36 0,11 88,44 
N 58,65 0 0 0 97,95 58,65 
Na 6,87 6,87 4,93 72,79 6,87 77,72 
O 46,28 1,80E-3 1,29E-3 10,98 55,07 55,38 
P 0,23 0,23 0,16 12,77 0,23 12,93 
S 41,85 7,03E-2 5,04E-2 50,82 86,01 50,87 
Si 2,50E-5 2,50E-5 1,80E-5 91,10 2,50E-5 91,10 
Ti 9,40E-6 9,40E-6 6,75E-6 68,61 9,40E-6 68,61 
 
Tabelle 35: Verteilung der Elemente auf die Zwischenströme und die Gleichgewichtsstu-
fen in Ma.-% für Modellrechnung 2 (TGGS2 = 1350 °C, 5 % K im TÖF-Bypass) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
15 9 12 8 7+17 8+12 +2 
 
Gasphase 
GGS 2 
kondensierte 
Phasen GGS 1 
kondensierte Phasen 
aus GGS 1 in GGS 2
Inertasche Gesamteintrag 
GGS 1  
Gesamteintrag 
GGS 2  
Al 3,69E-5 3,69E-5 2,92E-5 95,00 3,69E-5 95,00 
C 53,60 0 0 54,82 36,77 55,11 
Ca 0,37 0,37 0,29 85,28 0,37 85,57 
Cl 129,87 84,81 67,23 76,53 153,35 143,75 
Cu 4,24 4,24 3,36 83,53 4,24 86,89 
Fe 0,65 0,65 0,51 75,68 0,65 76,20 
H 17,01 1,50E-4 1,19E-4 0 70,97 17,01 
K 234,30 234,29 185,71 95,00 234,30 280,71 
Mg 0,15 0,15 0,12 88,36 0,15 88,48 
N 58,65 0 0 0 97,95 58,65 
Na 10,31 10,31 8,17 72,99 10,31 81,16 
O 46,19 3,47E-3 2,75E-3 10,88 54,96 55,28 
P 0,44 0,44 0,35 13,28 0,44 13,62 
S 34,48 0,12 9,38E-2 43,40 86,05 43,50 
Si 1,25E-4 1,25E-4 9,92E-5 91,10 1,25E-4 91,10 
Ti 2,41E-5 2,41E-5 1,91E-5 68,61 2,41E-5 68,61 
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In der Gasphase der GGS 2 sind praktisch alle Elemente vertreten. Sofern diese in der 
GGS 1 kondensierte Phasen bilden, reichern sie sich im Kreislauf an. Darunter fallen 
im Wesentlichen die Elemente Cl, K und Na.  
Weiterhin treten die Elemente C, H, N, O und S verstärkt in der Gasphase der GGS 2 
auf. Da diese Elemente größtenteils Bestandteil der Permanentgaskomponenten sind, 
bilden sie keine kondensierten Phasen in der GGS 1. Diese Aussage muss für Schwe-
fel kritisch gesehen werden. Wie im Abschnitt 5.2.7 beschrieben, würde sich bei der 
Einbeziehung von Zn und Pb in die Berechnungen Schwefel über die kondensierten 
Phasen ZnS(s) und PbS(s) im Kreislauf anreichern. Die restlichen Elemente gehen nur 
sehr schwach in die Gasphase der GGS 2 über und sind in der GGS 1 fast vollständig 
in kondensierten Phasen vertreten. Darunter fallen Al, Ca, Cu, Fe, Mg, P, Si und Ti. 
Im Stoffstrom 12 sind anteilig die Elemente enthalten, welche in der GGS 1 konden-
sierte Phasen bilden und in die GGS 2 gelangen. Der übrige Teil der in der GGS 1 in 
kondensierten Phasen vorliegenden Elemente wird über den Stoffstrom 10 mit dem 
Rohgas ausgetragen. Wie in Abschnitt 5.2.4 erläutert, richtet sich der Splittfaktor an 
dieser Stelle nach der Kaliumverteilung. Entsprechend der Werte aus den Tabellen 34 
und 35 ergibt sich damit ein Splittfaktor für die Modellrechnung 1 von 0,28 und für die 
Modellrechnung 2 von 0,21. Demnach werden je nach gesetzter Temperatur für die 
GGS 2 zwischen 21 % und 28 % der in der GGS 1 kondensierten Phasen mit dem 
Rohgas ausgetragen.  
Neben dem Stoffstrom 12 erfolgt die Zuführung der Edukte in die GGS 2 über den 
Stoffstrom 8, welcher die in der GGS 1 als chemisch inert behandelten Aschekompo-
nenten des VS enthält. Zusammen mit dem Stoffstrom 2, welcher die Ringbrennerme-
dien und das Vergasungsmittel beinhaltet, ergibt sich daraus der vollständige Stoffein-
trag in die GGS 2. Der Vollständigkeit halber ist auch der gesamte Stoffeintrag in die 
GGS 1 dargestellt. 
In der Tabelle 36 sind die Modellrechnungen 1 und 2 vergleichend gegenüber gestellt. 
Wie zu erwarten, ist der Übergang der Elemente in die Gasphase in der GGS 2 tempe-
raturabhängig. Da der Einbindungsgrad der Ascheelemente in die Schlacke konstant 
gehalten wird und bei steigender Temperatur die Ascheelemente in der GGS 2 ver-
stärkt in gasförmige Verbindungen übergehen, ergeben sich bei 1300 °C Schlackebad-
temperatur niedrigere Kreislaufmengen als bei 1350 °C. Somit hat die Schlacke insbe-
sondere für die flüchtigen Elemente K, Na und Cl ein höheres Lösungsvermögen mit 
fallender Temperatur. Eine Ausnahme stellt Schwefel dar. Dessen Anteil sinkt in der 
Gasphase bei Erhöhung der Temperatur in der GGS 2. Demnach nimmt die Einbin-
dung von Schwefel in kondensierte Phasen in der GGS 2 bei Temperaturerhöhung zu. 
Da unabhängig von der Temperatur die Elementeverteilung der Stoffbilanz gilt, wird der 
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notwendigerweise erhöhte Schwefeleintrag in die GGS 2 in der Modellrechnung 1 über 
den Stoffstrom 8 realisiert. 
 
Tabelle 36: Vergleich der Elementeverteilung von Modellrechnung 1 und 2 auf die Zwi-
schenströme und die Gleichgewichtsstufen in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
15 9 12 8 7+17 8+12 +2  
Gasphase 
GGS 2 
kondensierte 
Phasen GGS 1 
kondensierte Phasen 
aus GGS 1 in GGS 2
Inertasche Gesamteintrag 
GGS 1  
Gesamteintrag 
GGS 2  
Al -1,90E-5 -1,90E-5 -1,64E-5 -2,59E-6 -1,90E-5 -1,90E-5 
C -5,65E-2 0 0 -5,57E-2 0,14 -5,57E-2 
Ca -0,11 -0,11 -0,11 -6,66E-2 -0,11 -0,17 
Cl -23,48 -22,91 -22,80 -0,69 -22,80 -23,48 
Cu -1,72 -1,72 -1,55 -0,17 -1,72 -1,72 
Fe -1,52E-2 -1,53E-2 -5,95E-2 4,43E-2 -1,52E-2 -1,52E-2 
H -6,25E-5 -7,14E-5 -6,25E-5 0 6,22E-2 -6,25E-5 
K -62,20 -62,20 -62,20 0 -62,20 -62,20 
Mg -4,15E-2 -4,15E-2 -4,13E-2 -2,06E-4 -4,15E-2 -4,15E-2 
N 8,81E-5 0 0 0 8,81E-5 0 
Na -3,44 -3,44 -3,24 -0,20 -3,44 -3,44 
O 9,01E-2 -1,68E-3 -1,46E-3 0,10 0,11 0,10 
P -0,21 -0,21 -0,18 -0,51 -0,21 -0,69 
S 7,38 -4,80E-2 -4,33E-2 7,42 -4,33E-2 7,38 
Si -1,00E-4 -1,00E-4 -8,12E-5 -1,89E-5 -1,00E-4 -1,00E-4 
Ti -1,47E-5 -1,47E-5 -1,24E-5 -2,35E-6 -1,47E-5 -1,47E-5 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Werte aus Tabelle 34 und  
Tabelle 35. 
 
Die verminderte Kreislaufmenge in der Modellrechnung 1 gegenüber der Modellrech-
nung 2 führen zu einer Abnahme des gesamten Stoffeintrages in die Gleichgewichts-
stufen. Weiterhin steigt der Anteil der Elemente im Stoffstrom 8 in der Modellrech-
nung 1 gegenüber der Modellrechnung 2. Die Ursache dafür ist ebenfalls die Erhöhung 
der Kreislaufmenge mit steigender Temperatur in der GGS 2. Der verstärkte Übergang 
der Elemente aus der Schlacke in die Gasphase muss über die Erhöhung der insge-
samt eingetragenen Stoffmenge in die GGS 2 ausgeglichen werden, um die Einbin-
dungsgrade entsprechend der Stoffbilanz zu erreichen. Dieser Ausgleich erfolgt über 
den Kreislauf und über den Stoffstrom 8. Die Kreislaufmenge wird über den Splitter 4 
beeinflusst. Da der Splitter 4 anhand der Kaliumverteilung eingestellt wird, ergibt sich 
im Stoffstrom 8 für Kalium eine Differenz von 0 Prozentpunkten. Die Anpassung der 
übrigen Ascheelemente kann somit nur über den Stoffstrom 8 erfolgen. Die Menge der 
Elemente im Stoffstrom 8 wird über den Splitter 1 festgelegt. Wie im Abschnitt 5.2.4 
erläutert, regelt dieser Splitter die Verteilung aller Ascheelemente auf das Rohgas und 
die Schlacke, ausgenommen K, S und Cl. Da in der Modellrechnung 2 aufgrund der 
erhöhten Kreislaufmenge die ausgetragenen Stoffmengen über den Stoffstrom 10 
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höher ausfallen, müssen die entsprechenden Stoffmengen im Stoffstrom 3 sinken und 
damit im Stoffstrom 8 steigen. Damit ergeben sich beim Vergleich der Elementevertei-
lung auf den Stoffstrom 8 zwischen den Modellrechnungen 1 und 2 negative Differen-
zen. 
Ausnahmen stellen Schwefel, Sauerstoff und Eisen dar, wobei das gegenläufige Ver-
halten von Schwefel bereits erläutert wurde. Das gegenläufige Verhalten von Sauer-
stoff hängt mit der temperaturabhängigen Verteilung von Eisen auf die kondensierten 
Phasen in der GGS 2 zusammen. Wie im Abschnitt 5.2.6 beschrieben, wird in der 
Mischphase „Fe-liq“ ein konstantes Verhältnis von Eisen zu Phosphor eingestellt. In 
der Modellrechnung 2 ist die Eisenmenge in der Mischphase „Fe-liq“ höher. Damit 
verschiebt sich die Verteilung von Phosphor von der Schlackephase zur flüssigen 
Eisenphase. Die Lösung von Phosphor in der Schlackephase wird durch den Stoff-
strom 6 dargestellt. Dieser enthält Ca2P3, welches aus den jeweiligen Oxiden CaO und 
P2O5 gebildet wird. Der überschüssige Sauerstoff verbleibt im Stoffstrom 8. Aufgrund 
des geringeren Phosphorgehaltes in der Schlackephase in der Modellrechnung 2 fällt 
somit der Sauerstoffgehalt im Stoffstrom 8 geringer aus. 
Das gegenläufige Verhalten von Eisen hängt mit der veränderten Zusammensetzung 
der kondensierten Phasen im Stoffstrom 10 zusammen. In Summe wird bei der Modell-
rechnung 2 weniger Eisen über den Stoffstrom 10 ausgetragen. Um die konstant vor-
gegebene Eisenmenge im Rohgas einzustellen, wird über den Splitter 1 die Eisenmen-
ge im Stoffstrom 3 erhöht, was zu einer Abnahme der Eisenmenge im Stoffstrom 8 
führt. Aufgrund der geringen Konzentrationen eisenhaltiger Gasphasenspezies im 
Rohgas sind die unterschiedlichen Eisengehalte im Stoffstrom 18 dabei vernachlässig-
bar. 
Anhand der Elementeverteilung können die folgenden Aussagen getroffen werden: 
- die Elemente Kalium und Chlor reichern sich im Kreislauf an, 
- die Anreicherung der Elemente im Kreislauf steigt mit steigender Tempera-
tur in der GGS 2, 
- die Anteile von Ascheelementen in der Gasphase des Rohgases sind bis 
auf Chlor und Schwefel vernachlässigbar, 
- die Variation der Temperatur der GGS 2 hat nur geringfügige Auswirkungen 
auf die Verteilung der Ascheelemente auf die Teilströme, welche das Roh-
gas und die Schlacke abbilden. 
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6.2.2 Phasenverteilung für die Modellrechnungen 1 und 2 
Im Folgenden werden die Phasenzusammensetzungen betrachtet. Zuerst wird auf die 
in der GGS 2 gebildeten Phasen und die entsprechenden Stoffströme eingegangen. 
Daran ist die Diskussion der in der GGS 1 gebildeten Phasen angeschlossen. 
In der Tabelle 37 ist die Phasenzusammensetzung der Stoffströme 13 und 6 enthalten, 
welche in Summe der am BGL-V abgestochenen Schlacke entsprechen. Aus Gründen 
der Übersichtlichkeit wird die Zusammensetzung von Mischphasen prozentual wieder-
gegeben, wobei Werte unterhalb von 0,01 Ma.-% vernachlässigt werden. Die vollstän-
dige Zusammensetzung ist im Anhang auf der Seite 194 zu ersehen. Um den Vergleich 
zwischen den Modellrechnungen zu ermöglichen, ist die Differenz der jeweiligen Werte 
in kg bzw. Prozentpunkten mit angegeben. Die vollständige Phasenzusammensetzung 
in kg ist für die Modellrechnungen 1 und 2 im Anhang ab der Seite 196 dargestellt. 
Im Wesentlichen setzt sich die ausgetragene Schlacke in beiden Modedellrechnungen 
aus den Mischphasen „ASlag-liq“ und „Fe-liq“ zusammen. Damit wird die beobachtete 
Phasentrennung zwischen Eisen und Schlacke vom Modell prinzipiell richtig wiederge-
geben. Der Kohlenstoffgehalt der Schlackeproben von 3,97 Ma.-% wird hauptsächlich 
mit der Phase „C_graphite(s)“ beschrieben. Eine geringe Menge Kohlenstoff ist in der 
Mischphase „Fe-liq“ enthalten. Die Einbindung von Zn und Pb in kondensierte Phasen 
des Schlackebades sowie die Einbindung von Phosphor in die Schlacke in Form von 
Ca3P2 ist mit den im Stoffstrom 6 enthaltenen Phasen berücksichtigt. 
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Tabelle 37: Phasenzusammensetzung der Stoffströme 6 und 13 
Phase  Einheit MR 1 MR 2 Differenz  (MR 1 - MR 2) 
Stoffstrom 13 
C_graphite(s) kg 213,74 212,89 0,85 
Cu2S(liq) kg 5,77 0,00 5,77 
ASlag-liq kg 4920,02 4911,43 8,59 
MgO 3,01 3,01 0,00 
 FeO 0,76 0,56 0,21 
 (Na2O):2.000 3,03 3,03 0,00 
 SiO2 44,77 44,84 -0,08 
 TiO2 1,45 1,44 0,01 
 (Ti2O3):2.000 0,02 0,03 -0,01 
 CaO 28,26 28,28 -0,02 
 (Al2O3):2.000 15,69 15,72 -0,03 
 (K2O):2.000 1,07 1,07 0,00 
 MgS 0,06 0,07 -0,01 
 CaS 0,52 0,59 -0,07 
 (Na2S):2.000 0,05 0,06 -0,01 
 NaCl 0,10 0,10 0,00 
 CaCl2 0,98 0,98 -0,01 
 MgCl2 0,12 0,12 0,00 
 Summe 
Ma.-% 
100,00 100,00 0,00 
Fe-liq  kg 251,74 264,97 -13,24 
 Fe 83,11 82,44 0,67 
 C 3,11 3,23 -0,12 
 Cu 5,76 7,17 -1,41 
 P 4,04 3,99 0,06 
 FeS 3,96 3,16 0,80 
 Summe 
Ma.-% 
100,00 100,00 0,00 
Stoffstrom 6 
Ca3P2(s) kg 179,88 178,74 1,14 
Pb(s) kg 1,17 1,17 0,00 
Zn(s) kg 8,71 8,71 0,00 
 
Der Vergleich zwischen den Modellrechnungen zeigt, dass bei der Modellrechnung 1 
neben der flüssigen Schlacke- und Eisenphase die Phase „Cu2S(liq)“ auftritt. Anhand 
der Schlackeproben kann das nicht bestätigt werden. Jedoch wurde nicht gezielt nach 
einer kupferreichen Phase gesucht. Weiterhin ist deren berechnete Menge von rund 
6 kg bei ca. 5 t Schlacke sehr niedrig. Sollte in den Schlackeproben eine solche Phase 
wie berechnet vorhanden sein, ist diese nur schwer nachzuweisen. Jedoch liegt aus 
einer anderen Betriebsperiode eine Probe aus dem Schlackebad vor, welche auf die 
Phasentrennung zwischen einer flüssigen Eisenphase und einer flüssigen Kupferphase 
hinweist. Die vom optischen Eindruck her eisen- und kupferhaltigen Bereiche der in der 
Abbildung 23 gezeigte Probe wurden mit der RFA untersucht. Die Analysenergebnisse 
sind im Anhang auf Seite 200 dargestellt. Die kupferfarbene Region weist einen Kup-
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fergehalt von 77 Ma.-% auf, während die eisenreiche Region einen Eisengehalt von 
89 Ma.-% hat. 
 
 
Abbildung 23: Probe aus Schlackebad, Cu- und Fe-reiche Phasen und Schlacke 
 
Weiterhin wird bei der Modellrechnung 2 eine geringere Menge der Phase „ASlag-liq“ 
und eine höhere Menge „Fe-liq“ gebildet, verglichen zur Modellrechnung 1. Anhand der 
in der Tabelle 37 dargestellten Differenzen kann diese Verschiebung im Wesentlichen 
auf die unterschiedliche Verteilung von Eisen zurückgeführt werden. Die Auswertung 
der elementaren Phasenzusammensetzung der jeweiligen Phasen ist besser geeignet, 
um den Temperatureinfluss auf die Zusammensetzung der kondensierten Phasen in 
der GGS 2 zu beschreiben. Dazu sind in der Tabelle 38 die Differenzen der elementa-
ren Phasenzusammensetzungen für die in der GGS 2 gebildeten kondensierten Pha-
sen dargestellt. Eisen tritt in der Modellrechnung 2 verstärkt in der Mischphase „Fe-liq“ 
bei gleichzeitiger Abnahme in der Mischphase „ASlag-liq“ auf. Da Eisen hauptsächlich 
als FeO in der Mischphase „ASlag-liq“ existiert, ist in dieser Mischphase auch mehr 
Sauerstoff enthalten, wie bereits bei der Diskussion der Elementeverteilung erwähnt 
wurde. Weiterhin wirkt sich die Temperatur der GGS 2 auf die Aufteilung von Kupfer 
auf die Phasen „Fe-liq“ und „Cu2S(liq)“ aus. Die Unterschiede in den Absolutmengen 
von Ca und P in den jeweiligen Phasen haben ihre Ursache in unterschiedlichen Men-
gen an Eisen in der Mischphase „Fe-liq“. Wie in Abschnitt 5.2.6 erläutert, wird die 
Phosphorlösung in der Schlackephase über den Stoffstrom 6 in Form von Ca3P2 be-
schrieben. In die Anpassung des entsprechenden Splittfaktors fließt die im Modell 
berechnete Masse an Eisen in der Mischphase „Fe-liq“ mit ein. Die Anpassung der 
Ca2P3-Menge im Stoffstrom 6 erfolgt nach der Vorgabe, dass sich in der auf Fe und P 
normierten Phasenzusammensetzung von „Fe-liq“ ein Phosphorgehalt von 4,5 Ma.-% 
einstellt. Da die Temperaturerhöhung in der GGS 2 zu einer höheren Eisenmasse in 
„Fe-liq“ führt, muss auch die Masse an Phosphor in dieser Mischphase steigen. Damit 
fällt die Masse an Ca2P3 im Stoffstrom 6 mit den entsprechenden Auswirkungen auf die 
Ca-Masse in der Mischphase „ASlag-liq“. 
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Weiterhin treten Unterschiede im Schwefelgehalt auf. Bei steigender Temperatur in der 
GGS 2 steigt die Masse an Schwefel in der Schlackephase. Gegenteiliges gilt für 
Schwefel in den Phasen „Fe-liq“ und „Cu2S(liq)“.  
 
Tabelle 38: Differenzen in der elementaren Phasenzusammensetzung von Stoffstrom 13 
in kg zwischen den Modellrechnungen 1 und 2 
Element ASlag-liq Fe-liq Cu2S(liq) C_graphite(s) 
C 0 -0,73 0 0,85 
Ca -0,75 0 0 0 
Cu -0,10 -4,50 4,60 0 
Fe 8,20 -8,20 0 0 
O 2,98 0 0 0 
P 0 -0,39 0 0 
S -1,74 0,58 1,16 0 
 
Im Folgenden wird die Gasphase der GGS 2 betrachtet. Die vollständige prozentuale 
Zusammensetzung ist im Anhang auf der Seite 201 dargestellt. Um die Übersichtlich-
keit zu wahren, werden zunächst nur die Hauptkomponenten betrachtet. In der  
Tabelle 39 sind alle Gaskomponenten aufgeführt, welche eine Volumenkonzentration 
von mindestens 0,1 Vol.-% aufweisen.  
 
Tabelle 39: Gasphasenzusammensetzung der GGS 2 für die Modellrechnung 1 und 2  
Phase bzw. Phasenkom-
ponenten 
Einheit MR 1 MR 2 Differenz 
(MR 1 - MR 2) 
gas_real m³ i.N. 20406,26 20471,71 -65,45 
CO Vol.-% 71,09 71,12 -2,71E-2 
H2 Vol.-% 22,64 22,80 -0,16 
N2 Vol.-% 4,10 4,08 1,61E-2 
CO2 Vol.-% 0,45 0,30 0,14 
H2O Vol.-% 0,41 0,30 0,11 
HCl Vol.-% 0,39 0,39 -1,74E-3 
KCl Vol.-% 0,38 0,53 -0,15 
H2S Vol.-% 0,28 0,23 5,03E-2 
CH4 Vol.-% 0,22 0,18 3,98E-2 
NaCl Vol.-% 0,05 0,08 -2,54E-2 
Summe: Vol.-% 100,00 100,00   
 
Dem BGL-V-Prozess entsprechend dominieren CO und H2 die Gasphase. Aufgrund 
der hohen Temperatur in der GGS 2 sind CO2 und CH4 nur in geringen Anteilen vor-
handen. Die niedrige H2O-Konzentration deutet darauf hin, dass der Wasserdampf des 
Vergasungsmittels nahezu vollständig umgesetzt wird. 
Aufgrund der temperaturabhängigen Gleichgewichtszusammensetzung sind die Kon-
zentrationen von CO und H2 in der Modellrechnung 2 gegenüber der Modellrechnung 1 
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höher. Die Konzentrationen von CO2, H2O und CH4 fallen entsprechend niedriger aus. 
Da das Gesamtvolumen in der Gasphase in der Modellrechnung 2 ebenfalls höher 
ausfällt, gelten diese Aussagen auch für die entsprechenden Absolutmengen. Chlor 
und Schwefel gehen hauptsächlich in die gasförmigen Verbindungen HCl und H2S 
über. Die Alkalien Kalium und Natrium treten als Chloride in der Gasphase auf. Da der 
Übergang von Aschekomponenten in die Gasphase in der GGS 2 im Wesentlichen die 
Kreislaufmenge und -zusammensetzung bestimmt, soll die Gasphase näher betrachtet 
werden. Dazu sind die nach den Elementen geordneten Partialdrücke der jeweiligen 
Verbindungen im Anhang auf der Seite 202 dargestellt. Verbindungen mit einem Volu-
men von kleiner 1E-8 m³ i.N. werden nicht berücksichtigt. Die Partialdrücke kalium- und 
natriumhaltiger Gasphasenverbindungen sind in der Tabelle 40 dargestellt. Wie bereits 
erwähnt, stellen deren Chloride die dominierenden Verbindungen dar. Hydroxide, 
Cyanide sowie die elementare Gasphasenspezies von Kalium und Natrium treten um 
Größenordnungen niedriger auf. Weiterhin sind Chloride in Mischung mit Calcium, 
Magnesium, Eisen und Aluminium vorhanden. 
Bei den Elementen Ca, Fe, Cu, Mg, Ti und Al sind ebenfalls deren Chloride die domi-
nierenden Gasphasenspezies. Lediglich Silizium besteht in der Gasphase in den Ver-
bindungen SiS und SiO. 
 
Tabelle 40: Partialdrücke alkalihaltiger Gasphasenverbindungen in der GGS 2 für die 
Modellrechnungen 1 und 2 in bar 
  MR 1 MR 2    MR 1 MR 2 
Kalium      Natrium     
KCl 9,21E-02 1,27E-01  NaCl 1,23E-02 1,84E-02 
(KCl)2 9,38E-03 1,17E-02  (NaCl)2 1,75E-04 2,47E-04 
KCaCl3 1,88E-03 2,64E-03  Na 1,92E-05 4,56E-05 
KMgCl3 7,97E-05 9,87E-05  NaCN 1,60E-05 3,67E-05 
KFeCl3 6,26E-05 5,26E-05  NaMgCl3 1,78E-06 2,63E-06 
K 3,27E-05 7,38E-05  NaOH 7,54E-07 1,15E-06 
KCN 3,11E-05 6,87E-05  NaH 2,54E-07 6,27E-07 
KOH 5,34E-06 7,49E-06  Na2MgCl4 4,15E-08 5,84E-08 
KH 1,81E-07 4,44E-07  NaAlCl4 3,62E-09 7,53E-09 
KAlCl4 4,24E-08 7,55E-08  NaFeCl4 3,23E-09 3,11E-09 
(KCN)2 9,28E-11 3,12E-10  (NaCN)2 1,06E-10 3,59E-10 
K2 9,19E-12 4,06E-11  Na2 6,51E-12 3,05E-11 
 
Der Vergleich der Partialdrücke zwischen den Modellrechnungen 1 und 2 ergibt, dass 
aufgrund der erhöhten Flüchtigkeit der Aschekomponenten bei steigender Temperatur 
auch die Partialdrücke der entsprechenden gasförmigen Verbindungen zunehmen. 
Ausnahmen stellen dabei Verbindungen mit Eisen und Schwefel dar. Für Eisen betrifft 
das die Verbindungen KFeCl3, NaFeCl4, Fe(OH)2, FeCl3 und (FeCl2)2. Da, wie bereits 
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bei der Betrachtung der kondensierten Phasen der GGS 2 festgestellt, die Mischphase 
„Fe-liq“ bei steigender Temperatur absolut mehr Fe aufnimmt, erklären sich diese 
Verschiebungen innerhalb der Gasphase. Da die angesprochenen Verbindungen 
jedoch nicht zu den dominierenden eisenhaltigen Gasphasenspezies gehören, gilt 
auch für Eisen eine zunehmende Flüchtigkeit bei zunehmender Temperatur.  
Wie bereits bei der Diskussion der Elementeverteilung deutlich wurde, weist Schwefel 
eine niedrigere Flüchtigkeit mit steigender Temperatur auf. Die dominierende Gaspha-
senspezies ist H2S. Die Betrachtung der G(T)-Funktion von H2S(g) im Temperaturinter-
vall von 1300-1350 °C ergibt sinkende Werte für G(T) bei steigender Temperatur. 
Somit ist H2S(g) in der Modellrechnung 2 thermodynamisch stabiler als in der Modell-
rechnung 1. Das würde einen zunehmenden Übergang von Schwefel in die Gasphase 
mit steigender Temperatur begünstigen. Weiterhin ändert sich bei steigender Tempera-
tur die Zusammensetzung der Schlacke. Die Schwefeleinbindung in kondensierte 
Phasen in der GGS 2 wird hauptsächlich anhand der Mischphase „ASlag-liq“ beschrie-
ben. In der Modellrechnung 1 werden 75 % und in der Modellrechnung 2 werden 84 % 
des in kondensierten Phasen vorliegenden Schwefels in die Mischphase „ASalg-liq“ 
eingebunden. Unterschiede in der Zusammensetzung von „ASlag-liq“ zwischen den 
Modellrechnungen bestehen in der Abnahme des Eisengehaltes und dem Anstieg des 
Calciumgehaltes. Daraus wird geschlussfolgert, dass die temperaturabhängige Zu-
sammensetzung der Mischphase „ASlag-liq“ die Einbindung von Schwefel bestimmt. 
Das ist darin begründet, dass die Lösung von Schwefel als Sulfid in der Schlacke in der 
Mischphase „ASlag-liq“ formal mit der Verbindung CaS beschrieben wird. Es ist jedoch 
davon auszugehen, dass mit Berücksichtigung von Pb und Zn auch die Flüchtigkeit 
von Schwefel mit steigender Temperatur zunimmt, da Zn und Pb mit steigender Tem-
peratur verstärkt in die Gasphase in Form von PbS und ZnS übergehen. Somit wird die 
Verflüchtigung bzw. Einbindung von Schwefel vom Modell unvollständig beschrieben. 
Im Folgenden wird auf die Phasenzusammensetzung der GGS 1 und die entsprechen-
den Stoffströme eingegangen. Die Phasenzusammensetzung der GGS 1 wird im We-
sentlichen durch die Gasphase der GGS 2 bestimmt. Somit ist zu erwarten, dass Chlo-
ride die in der GGS 1 gebildeten kondensierten Phasen dominieren. In der Tabelle 41 
sind alle kondensierten Phasen der GGS 1 vorgestellt. Aus Gründen der Übersichtlich-
keit wird die Zusammensetzung von Mischphasen mit einer Masse von weniger als 
1 kg nicht berücksichtigt. Weiterhin werden Komponenten in Mischphasen mit einem 
Anteil von weniger als 1 Ma.-% nicht berücksichtigt. Die vollständige Phasenzusam-
mensetzung ist im Anhang auf der Seite 203 gegeben. 
Wie erwartet dominieren kondensierte Alkalichloride die kondensierten Phasen der 
GGS 1. Neben der festen Mischphase „BAlkCl-ss_rocksalt“ bildet sich die flüssige 
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Mischphase „BSalt-liquid“. Neben KCl und NaCl sind in der festen Salzphase auch 
CaCl2, MgCl2 und FeCl2 berücksichtigt. Diese Komponenten treten jedoch nur in Men-
gen von weniger als 1-10 kg auf. Die Kondensation von Fe-, Ca- und Mg-Chloriden 
erfolgt größtenteils über die flüssige Mischphase „BSalt-liquid“. Darin liegt auch be-
gründet, warum eine feste und eine flüssige jeweils von KCl dominierte Salzphase 
nebeneinander vorliegen. Bei einer separaten Berechnung mit dem identischen Stoff-
system der GGS 1 und der gleichen Stoffdatenbank, jedoch ohne Fe, Ca und Mg, 
bildet sich nur die feste Salzphase „BAlkCl-ss_rocksalt“. Neben diesen Salzphasen 
werden Hydroxylapatit (Ca5HO13P3) und Kupfersulfid (Cu2S) gebildet. Die geringen 
Mengen an gasförmigen Si-, Al-, und Ti-Verbindungen gehen mit einem Teil der gas-
förmigen Mg-, Fe- und Ca-Verbindungen in die Mischphasen „Olivine“, „Spinel“ und 
„Titania_Spinel“ über. 
 
Tabelle 41: Kondensierte Phasen in der GGS 1 für die Modellrechnungen 1 und 2 
Phase Einheit MR 1 MR 2 Differenz 
(MR 1- MR 2) 
Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) kg 1,0 1,9 -0,9 
Cu2S(s3) kg 0,8 1,3 -0,5 
BAlkCl-ss_rocksalt  kg 324,2 447,2 -123,1 
   NaCl 7,8 8,5 -0,7 
   KCl 92,2 91,5 0,7 
   Summe 
Ma.-% 
100,0 100,0  
BSalt-liquid kg 36,4 46,0 -9,6 
   NaCl 8,2 9,3 -1,1 
   KCl 57,4 57,0 0,4 
   MgCl2 1,3 1,3 -0,1 
   CaCl2 20,3 22,0 -1,7 
   FeCl2 12,8 10,4 2,4 
   Summe 
Ma.-% 
100,0 100,0  
Olivine kg 1,42E-3 7,10E-3 -5,68E-3 
Spinel kg 2,05E-4 4,22E-4 -2,17E-4 
Titania_Spinel kg 2,39E-5 6,12E-5 -3,73E-5 
 
Die in der GGS 1 gebildete Gasphase ist im Anhang ab der Seite 204 dargestellt. Wie 
bereits bei der Elementeverteilung deutlich wurde, ist der Übergang von in der GGS 2 
gebildeten Gasphasenspezies in kondensierte Phasen nahezu vollständig. Diese 
Aussage bezieht sich auf alle Ascheelemente, ausgenommen Schwefel und Chlor. So 
beträgt z.B. die Volumenkonzentration von KCl in der Gasphase der GGS 1 für beide 
Modellrechnungen im Mittel 0,02 ppmv. Damit verbleiben lediglich 0,002 % des in die 
GGS 1 eingetragenen Kaliums in gasförmigen Verbindungen. Ausnahmen stellen die 
Elemente Schwefel und Chlor dar. Für beide Modellrechnungen liegen ca. 99,9 % des 
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in die GGS 1 eingetragenen Schwefels in gasförmigen Verbindungen vor, wobei H2S 
dominiert. Aufgrund der Bildung der Salzphasen liegen nur ca. 48 % des in die GGS 1 
eingetragenen Chlors in gasförmigen Verbindungen vor, wobei HCl die dominierende 
Spezies ist. 
Aus der Phasenzusammensetzung der GGS 1 ergibt sich im Wesentlichen die voll-
ständige Rohgaszusammensetzung, welche im Folgenden vorgestellt wird. Zunächst 
werden alle kondensierten Phasen des Rohgases betrachtet. Die Summe an konden-
sierten Phasen im Stoffstrom 19 ergibt sich aus den Stoffströmen 3 und 10, vorgestellt 
in der Tabelle 42. Im Stoffstrom 3 sind alle TÖF-Komponenten enthalten, deren Bil-
dung in der GGS 1 nicht dargestellt werden konnte. Dazu zählen die Elemente C, H, N 
und O, welche in der TÖF-Fraktion hauptsächlich in Form von Kohlenwasserstoffen 
und Kokspartikeln vorliegen. Weiterhin enthält der Stoffstrom 3 die Aschekomponen-
ten, welche im Feststoffgehalt des Rohgases präsent sind und in der GGS 1 als che-
misch inert behandelt wurden. Wie bereits erwähnt, entsprechen die angenommenen 
Phasen nicht den tatsächlich vorliegenden Phasen. Vielmehr wurden die entsprechen-
den Oxidphasen gewählt, um den über die RFA abgeschätzten Sauerstoffgehalt in den 
tatsächlich vorliegenden Mineralphasen zu berücksichtigen. Eine Ausnahme stellen die 
Verbindungen ZnS und PbS dar. Wie im Abschnitt 5.2.7 beschrieben, würden Pb und 
Zn bei Berücksichtigung in den Rechnungen in der GGS 1 die kondensierten Phasen 
ZnS(s) und PbS(s) bilden. Deren Anteil im Rohgas würde dann über den Stoffstrom 10 
berücksichtigt werden. 
Im Stoffstrom 10 ist der Anteil der in der GGS 1 gebildeten, kondensierten Phasen 
vertreten, der mit dem Rohgas ausgetragen wird. Da für den entsprechenden Splitter 
ein globaler Splittfaktor definiert wurde, ist die Zusammensetzung der Mischphasen im 
Stoffstrom 10 identisch mit der Zusammensetzung der Mischphasen in der Tabelle 41. 
Wie bereits bei der Vorstellung der kondensierten Phasen der GGS 1 deutlich wurde, 
sind Chloride, insbesondere KCl, die vorherrschenden Spezies. 
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Tabelle 42: Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 1 und 2 in kg 
  
MR 1 MR 2 Differenz 
(MR 1 - MR 2) 
Stoffstrom 3 
C_graphite(s)1) 3122,93 3122,93 0 
gas_real H21) 591,52 591,52 0 
gas_real N21) 36,57 36,57 0 
gas_real O21) 57,90 57,90 0 
(P2O5)2(s) 20,07 20,02 4,92E-2 
Al2O3_corundum(alpha(s4) 40,62 40,62 2,11E-5 
CaO_lime(s) 83,04 82,97 6,99E-2 
Cu(s) 3,98 3,94 4,02E-2 
Fe2O3_hematite(s) 112,85 113,06 -0,21 
K2O(s) 5,87 5,87 0 
MgO_periclase(s) 20,10 20,10 3,56E-4 
Na2O(s) 59,08 58,65 0,43 
SiO2_quartz(l)(s) 215,17 215,17 4,56E-4 
TiO2_rutile(s) 33,22 33,22 2,49E-6 
ZnS_sphal.ite(s) 27,71 27,71 0 
PbS(s) 12,84 12,84 0 
Stoffstrom 10 
Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) 0,28 0,39 -0,12 
Cu2S(s3) 0,21 0,26 -5,03E-2 
BAlkCl-ss_rocksalt2)  91,52 92,74 -1,23 
BSalt-liquid2) 10,26 9,54 0,73 
Olivine2) 4,02E-4 1,47E-3 -1,07E-3 
Spinel2) 5,80E-5 8,75E-5 -2,95E-5 
Titania_Spinel2) 6,73E-6 1,27E-5 -5,95E-6 
1) festgelegte Phasen um Elementarzusammensetzung TÖF-Fraktion abzubilden 
2) Zusammensetzung der Mischphasen ist identisch zu Tabelle 41 bzw. Anhang Seite 203 
 
Die Gasphase des Rohgases setzt sich aus den Stoffströmen 18 und 16 zusammen. 
Die vollständige Zusammensetzung ist im Anhang auf der Seite 206 dargestellt. Wie 
bereits bei der Vorstellung der Elementeverteilung und der Phasenzusammensetzung 
der GGS 1 deutlich wurde, sind die Volumenkonzentrationen von Verbindungen mit 
Ascheelementen sehr niedrig. In Tabelle 43 ist eine Auswahl dieser Verbindungen 
vorgestellt. Mit Ausnahme von H2S und HCl sind Verbindungen mit K, Na, Fe, Mg und 
Cu nur im ppm-Bereich vertreten. Dabei dominieren mit Ausnahme von Fe(OH)2 aus-
schließlich Chloride. Da das Gesamtvolumen der Gasphase in der Modellrechnung 2 
gegenüber der Modellrechnung 1 höher ausfällt, ist in der Tabelle 43 die relative Ände-
rung der jeweiligen Volumina bezogen auf die jeweiligen Volumina aus der Modell-
rechnung 1 mit angegeben. Für K-, Fe-und Na-Verbindungen ergeben sich größere 
Abweichungen. Zum Beispiel fallen die Volumina von KFeCl3 und FeCl2 in der Modell-
rechnung 2 um 18 % und 17 % geringer aus. Natriumverbindungen hingegen nehmen 
zu. Somit wirkt sich die Temperaturvariation der GGS 2 über die Veränderung der 
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Kreislaufmenge auf die Rohgaszusammensetzung aus. Da es sich bei den in der 
Tabelle 43 vorgestellten Verbindungen um sehr niedrige Mengen handelt und auch die 
Unterschiede zwischen den kondensierten Phasen im Rohgas beim Vergleich der 
Modellrechnungen 1 und 2 sehr gering sind, wird geschlussfolgert, dass die Tempera-
tur der GGS 2 einen sehr geringen Einfluss auf die Rohgaszusammensetzung hat. 
 
Tabelle 43: Volumenkonzentration ausgewählter Gasphasenspezies im Rohgas für die 
Modellrechnungen 1 und 2 
MR 1 MR 2 Veränderung1)   
  Vol.-% Vol.-% % 
H2S 0,37 0,37 -2,22E-3 
HCl 0,36 0,36 -0,16 
COS 2,01E-3 2,00E-3 -0,60 
KFeCl3 2,37E-6 1,94E-6 -18,05 
KCl 2,09E-6 2,08E-6 -0,77 
FeCl2 8,05E-7 6,64E-7 -17,41 
(KCl)2 4,04E-7 3,98E-7 -1,54 
NaCl 3,06E-7 3,28E-7 7,15 
KMgCl3 4,17E-8 4,31E-8 3,39 
(NaCl)2 2,60E-8 2,99E-8 14,80 
KCaCl3 1,02E-8 1,08E-8 5,97 
CuCl 4,87E-10 4,86E-10 -0,16 
(CuCl)3 1,90E-10 1,89E-10 -0,48 
MgCl2 1,64E-10 1,70E-10 4,20 
FeCl3 1,29E-10 1,06E-10 -17,59 
NaFeCl4 9,26E-11 8,17E-11 -11,70 
(FeCl2)2 7,78E-11 5,30E-11 -31,80 
NaMgCl3 5,96E-11 6,64E-11 11,65 
Fe(OH)2 5,28E-11 4,39E-11 -16,92 
1) Die Werte ergeben sich aus der Differenz der Volumina bezogen auf das jeweilige Volumen in der 
Modellrechnung 1. 
 
Abschließend werden die Splittfaktoren bewertet, welche sich aus den im Abschnitt 5.2 
getroffenen Festlegungen und den Modellrechnungen 1 und 2 ergeben. Die vollständi-
ge Auflistung aller Splittfaktoren an den Splittern 1-4 ist im Anhang auf der Seite 207 
dargestellt. Entsprechend der Ausführungen im Abschnitt 5.2.4 werden am Splitter 3 
die Anteile des in der GGS 1 nicht reaktiven Chlors und Schwefels festgelegt. Die dafür 
ermittelten Splittfaktoren können in der Weise interpretiert werden, dass 76-77 % des 
eingetragenen Gesamtchlors in der Pyrolysezone keine Reaktionen mit Übergang in 
die Gasphase eingehen. Für den Ascheschwefel, welcher am Splitter 3 in der Phase 
SO3(s) vorliegt, wurden Splittfaktoren zwischen 64 % und 75 % ermittelt. Analog zu 
Chlor verbleiben daher 64-75 % des eingetragenen Ascheschwefels in der Pyrolysezo-
ne in kondensierten Phasen. Aufgrund der beschriebenen Behandlung von Zn und Pb 
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ist diese Aussage jedoch nur eingeschränkt gültig. Wie bereits beschrieben, würden 
diese Elemente in der GGS 1 ZnS(s) und PbS(s) bilden. Da diese Elemente auch in 
Form von Pb(g) und Zn(g) aus der GGS 2 in die GGS 1 gelangen, würde Schwefel, der 
sonst über die Gasphasenverbindung H2S in das Rohgas gelangt, über den Stoff-
strom 12 der GGS 2 zugeführt werden. Der Gesamteintrag von Schwefel in die GGS 2 
sollte aufgrund der konstant gehaltenen Schwefeleinbindung in kondensierte Phasen 
der GGS 2 annähernd konstant bleiben. Daher würde die Beachtung von Zn und Pb im 
Kreislauf zu einer Verschiebung des Schwefeleintrages in die GGS 2 über den Stoff-
strom 8 zum Stoffstrom 12 führen, womit der Splittfaktor für SO3(s) entsprechend 
geringer ausfällt. 
Zusammenfassend wird festgestellt: 
- Die in gasförmige Verbindungen übergehenden Ascheelemente im Schla-
ckebad gehen in der Pyrolysezone bzw. im Gasfreiraum fast vollständig in 
kondensierte Phasen über und bilden einen Kreislauf aus. 
- Kalium und Chlor reichern sich im Kreislauf an, wobei der Kreislauf durch 
die Bildung von KCl(g) im Schlackebad und die Kondensation von KCl(g) zu 
festen und flüssigen Salzphasen in der Pyrolysezone bzw. dem Gasfreiraum 
geprägt ist. 
- Das Kreislaufverhalten von Schwefel kann aufgrund der fehlenden Berück-
sichtigung von Zn und Pb nicht abgebildet werden, da Zn und Pb Sulfide 
bilden würden. 
- Die im Schlackebad beobachtete Phasentrennung zwischen einer Schla-
ckephase und einer Eisenphase wird vom Modell wiedergegeben. 
- Die Variation der Schlackebadtemperatur bei konstant gehaltener Elemen-
teverteilung auf die Ausgangsströme beeinflusst die Kreislaufmenge bzw. 
Anreicherung flüchtiger Ascheelemente. 
- Die Variation der Schlackebadtemperatur bei konstant gehaltener Elemen-
teverteilung auf die Ausgangsströme hat nur einen geringen Einfluß auf die 
Phasenzusammensetzung der Ausgangsströme Rohgas und Schlacke. 
 
 
 
6 Ergebnisse der Modellrechnungen 115
6.3 Variation des Kaliumgehaltes in der Teer-Öl-Feststoff-
Fraktion 
Die Modellrechnung 3 dient dazu, den Einfluss des willkürlich festgelegten Kaliumge-
haltes im Stoffstrom 3 auf die Aussagen des Modells zu bewerten. Aufgrund der Fest-
legungen für die Splittfaktoren an den Splittern 1 und 4 ist zu erwarten, dass der Kali-
umgehalt im Stoffstrom 3 keinen Einfluss auf die Phasenzusammensetzung der GGS 2 
hat. Als Begründung soll das zu erwartende Verhalten des Modells erörtert werden. 
Eine Zunahme des Kaliumgehaltes im Stoffstrom 3 führt zunächst zu einer Abnahme 
des Kaliumeintrages in die GGS 2 über den Stoffstrom 8. Aufgrund des konstant gehal-
tenen Einbindungsgrades von Kalium in die kondensierten Phasen der GGS 2 muss 
auch der Gesamteintrag von Kalium in die GGS 2 annähernd konstant bleiben. Daher 
ist zu erwarten, dass der verringerte Kaliumeintrag über den Stoffstrom 8 über den 
Kreislauf bzw. den Stoffstrom 12 ausgeglichen wird. Das setzt voraus, dass der globale 
Splittfaktor für den Splitter 4 geringer ausfällt. Die gleiche Schlussfolgerung erhält man 
bei der Betrachtung der Rohgaszusammensetzung. Ein konstanter Austrag von Kalium 
über die Schlacke bedingt einen konstanten Kaliumaustrag über das Rohgas. Wie bei 
den Modellrechnungen 1 und 2 ersichtlich wurde, ist der Gehalt von Kalium in gasför-
migen Verbindungen des Rohgases vernachlässigbar. Eine Erhöhung der Kaliummen-
ge im Stoffstrom 3 kann somit nur durch eine Verminderung der Kaliummenge im 
Stoffstrom 10 erfolgen, womit der globale Splittfaktor am Splitter 4 sinken muss. 
Somit wird erwartet, dass eine Veränderung des Kaliumgehaltes im Stoffstrom 3 ledig-
lich zu einer Verschiebung der kondensierten Kaliumphasen innerhalb des Rohgases 
führt. Die Partialdrücke kaliumhaltiger Gasphasenverbindungen in der GGS 2 sollten 
davon nicht beeinflusst werden.  
Wie bei der Vorstellung der zu variierenden Parameter in Abschnitt 5.3 ersichtlich ist, 
ist ein Vergleich der Modellrechnung 3 nur mit der Modellrechnung 2 sinnvoll, da sich 
beide Modellrechnungen nur durch die Menge an Kalium im Stoffstrom 3 unterschei-
den. Analog zur vergleichenden Bewertung der vorangegangenen Modellrechnungen 
soll der Unterschied in der Elementeverteilung auf die Ausgangsströme und deren 
Teilströme betrachtet werden, enthalten in der Tabelle 44. Auf die Darstellung der 
zusammengefassten Ausgangsströme Rohgas (Stoffstrom 19) und Schlacke (Stoff-
strom 14) wird verzichtet, da sich aufgrund der Anpassung der Splittfaktoren auf 
Grundlage der Stoffbilanz keine Unterschiede in der Elementeverteilung zwischen den 
Modellrechnungen ergeben. Wie vermutet, treten wesentliche Unterschiede zwischen 
den Modellrechnungen 2 und 3 nur innerhalb der Teilströme des Rohgases auf. Die 
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Erhöhung des Splittfaktors für K2O am Splitter 1 von 0,05 auf 0,1 führt zu einer Ver-
schiebung der Elementeverteilung um 5 Prozentpunkte zwischen den Stoffströmen 3 
und 10. Wie eingangs erwähnt, muss der globale Splittfaktor am Splitter 4 bei einer 
Erhöhung des Kaliumgehaltes im Stoffstrom 3 geringer ausfallen. Der Splittfaktor sinkt 
von 0,21 auf 0,19. Daher ergeben sich in der Tabelle 44 auch Verschiebungen bei den 
übrigen Elementen, sofern sie in kondensierten Phasen in der GGS 1 vertreten sind. 
Eine Ausnahme stellt Chlor dar. Der Chlorgehalt im Rohgas muss konstant bleiben. Ein 
verminderter Chloraustrag über den Stoffstrom 10 kann nur über einen steigenden 
Chloraustrag über den Stoffstrom 18 erfolgen, da Chlor im Stoffstrom 3 nicht vertreten 
ist. 
 
Tabelle 44: Vergleich der Elementeverteilung auf die Teilströme der Ausgangsströme 
zwischen den Modellrechnungen 2 (1350 °C, 5 % K im TÖF-Bypass) und 3 (1350 °C, 10 % 
K im TÖF-Bypass) in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
3 10 18 13 6 
 
TÖF-Bypass 
(Rohgas) 
Alkali-Bypass 
(Rohgas) 
Gasphase 
(Rohgas) 
Schlackebad  
(Schlacke) 
P-Bypass  
(Schlacke) 
Al 0 0 0 0 0 
C 0 0 0 0 0 
Ca -7,81E-3 7,81E-3 0 0 0 
Cl 0 1,81 -1,81 0 0 
Cu -9,04E-2 9,04E-2 0 0 0 
Fe -1,38E-2 1,38E-2 0 0 0 
H 0 0 0 0 0 
K -5,00 5,00 0 0 0 
Mg -3,28E-3 3,28E-3 0 0 0 
N 0 0 0 0 0 
Na -0,22 0,22 0 0 0 
O -5,21E-3 7,42E-5 5,14E-3 0 0 
P -9,37E-3 9,37E-3 0 -3,99E-5 3,99E-5 
S 0 2,53E-3 -2,53E-3 0 0 
Si 0 0 0 0 0 
Ti 0 0 0 0 0 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Verteilungen der Elemente aus 
den Modellrechnung 2 und 3 (xi,MR 2 - xi,MR 3). 
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Abbildung 24: Schema Stufenmodell, ohne Bilanz-Ar 
 
Die vergleichende Betrachtung der Elementeverteilung auf die Zwischenströme und die 
Gleichgewichtsstufen ist in der Tabelle 45 dargestellt. Wie vermutet, wird der vermin-
derte Kaliumeintrag in die GGS 2 über den Stoffstrom 8 nahezu vollständig über den 
Stoffstrom 12 ausgeglichen, was auch für die übrigen in den Stoffströmen 8 und 12 
vertretenen Elemente gilt. Die geringfügigen Abweichungen der Beträge zwischen den 
Stoffströmen 8 und 12 deuten darauf hin, dass die Anreicherung der Elemente im 
Kreislauf in der Modellrechnung 3 geringfügig niedriger ausfällt. Die verminderte Kreis-
laufmenge ist auch anhand der positiven Differenzen für die Stoffströme 9 und 15 in 
der Tabelle 45 ablesbar. Somit weisen die Ascheelemente in der Modellrechnung 3 
eine geringfügig verminderte Flüchtigkeit auf, woraus sich verminderte Kreislaufmen-
gen und verminderte Gesamteinträge der Elemente in die Gleichgewichtsstufen erge-
ben. Letztere Aussage gilt nicht für Chlor in der GGS 1. Da Chlor im Stoffstrom 3 nicht 
berücksichtigt ist, wird die Abnahme der Chlormenge im Stoffstrom 10 über den Stoff-
strom 18 ausgeglichen. Dazu fällt der Splittfaktor für Chlor am Splitter 3 entsprechend 
geringer aus, was zu einem erhöhten Cl-Eintrag in die GGS 1 über den Stoffstrom 7 
führt. Wie in der folgenden Diskussion der Rohgaszusammensetzung noch deutlich 
wird, wirkt sich der erhöhte Cl-Eintrag auf die HCl-Bildung aus. Aufgrund der geringen 
Unterschiede bezüglich der Gesamteinträge in die Gleichgewichtsstufen wird ge-
schlussfolgert, dass der Kaliumgehalt im Stoffstrom 3 nur einen geringen Einfluss auf 
die Menge und Zusammensetzung der in den Gleichgewichtsstufen gebildeten Phasen 
hat.  
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Tabelle 45: Vergleich der Elementeverteilung von Modellrechnung 2 und 3 auf die Zwi-
schenströme und die GGS in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
9 15 8 12 8+12 +2 7+17 
 
kondensierte 
Phasen GGS 1 
Gasphase 
GGS 2 
Inert-
asche 
kondensierte Phasen 
aus GGS 1 in GGS 2 
Gesamteintrag 
GGS 2 
Gesamteintrag 
GGS 1 
Al 0 0 0 0 0 0 
C 0 6,01E-3 6,01E-3 0 6,01E-3 -4,55E-3 
Ca 2,93E-5 2,93E-5 7,80E-3 -7,78E-3 2,42E-5 2,93E-5 
Cl 6,94E-3 9,46E-3 1,81 -1,80 9,46E-3 -1,80 
Cu 3,95E-4 3,95E-4 9,04E-2 -9,00E-2 3,95E-4 3,95E-4 
Fe 7,12E-5 7,12E-5 1,38E-2 -1,37E-2 7,12E-5 7,12E-5 
H 0 0 0 0 0 0 
K 1,91E-2 1,91E-2 5,00 -4,98 1,91E-2 1,91E-2 
Mg 1,23E-5 1,23E-5 3,28E-3 -3,27E-3 1,23E-5 1,23E-5 
N 0 0 0 0 0 0 
Na 8,41E-4 8,41E-4 0,22 -0,22 8,41E-4 8,41E-4 
O 0 5,19E-3 5,27E-3 -7,39E-5 5,19E-3 1,24E-3 
P 1,90E-5 1,90E-5 9,33E-3 -9,35E-3 -2,09E-5 1,90E-5 
S 1,10E-5 1,18E-3 3,70E-3 -2,51E-3 1,18E-3 -2,51E-3 
Si 0 0 0 0 0 0 
Ti 0 0 0 0 0 0 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Verteilungen der Elemente aus 
den Modellrechnung 2 und 3 (xi,MR 2 - xi,MR 3). 
 
Als eine mögliche Ursache für die geringfügige Abnahme der Flüchtigkeit der Asche-
elemente wird der veränderte Sauerstoffeintrag in die GGS 2 vermutet. Wie bereits 
beschrieben, ist insbesondere der Kaliumeintrag bei der Modellrechnung 3 in die 
GGS 2 über den Stoffstrom 8 geringer. Im Vergasungsstoff wird Kalium mit der Phase 
K2O berücksichtigt. Der Sauerstoffgehalt im Stoffstrom 12 ist vernachlässigbar, so dass 
in der Modellrechnung 3 der Gesamteintrag von Sauerstoff in die GGS 2 sinkt. Damit 
bildet sich in der GGS 2 weniger CO(g), was zu einer Abnahme des Gasvolumens 
führt. Betrachtet man den Übergang von Aschekomponenten in die Gasphase verein-
facht als Verdampfung einer Substanz in eine chemisch inerte Gasmischung, dann 
stellt sich in der Gasmischung der Sättigungspartialdruck ein. Eine Abnahme des Gas-
volumens führt damit zu einer Abnahme der Absolutmenge der verdampfenden Sub-
stanz in der Gasmischung. Somit führt die Volumenabnahme in der Modellrechnung 3 
zu verringerten Kreislaufmengen flüchtiger Aschekomponenten. Die hauptsächlich 
durch CO(g) geprägte Volumenänderung ist mit -1,7 m³ i.N sehr gering, sodass sowohl 
die Volumina als auch die Partialdrücke gasförmiger Komponenten mit Ascheelemen-
ten nahezu konstant sind. Der Vergleich der Partialdrücke ergibt sehr niedrige relative 
Abweichungen. Den größten Unterschied weist (P2O3)2(g) auf. Der entsprechende 
Partialdruck erfährt eine Abnahme von der Modellrechnung 2 zur Modellrechnung 3 um 
0,02 %, wobei die Änderung des Partialdruckes auf den Partialdruck der Modellrech-
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nung 2 bezogen ist. Der Partialdruck für KCl(g) fällt um lediglich 5E-5 %. Somit kann 
die eingangs aufgestellte Vermutung bestätigt werden, dass eine Variation des Kali-
umgehaltes im Stoffstrom 3 keinen Einfluss auf die Phasenzusammensetzung der 
GGS 2 hat. Daraus folgt weiterhin, dass die Phasenzusammensetzung der GGS 1 
ebenfalls nahezu unabhängig vom K2O-Gehalt im Stoffstrom 3 ist. Unterschiede in der 
Gasphase zwischen den Modellrechnungen 2 und 3 werden im Folgenden noch disku-
tiert. Die Zusammensetzung kondensierter Phasen in der GGS 1 für die Modellrech-
nungen 2 und 3 ist nahezu identisch, wie im Anhang auf der Seite 208 zu ersehen ist. 
Daraus kann geschlussfolgert werden, dass die Anreicherung flüchtiger Ascheelemen-
te von der Variation des Kaliumgehaltes im Stoffstrom 3 unabhängig ist. Es muss 
jedoch betont werden, dass die Menge an Salzphasen im Stoffstrom 12 gegenüber der 
Modellrechnung 2 höher ausfällt. Dieser Sachverhalt wird bei der Interpretation der 
Berechnungsergebnisse für den Prozess aufgegriffen. 
Wie bei der Elementeverteilung deutlich wurde, beeinflusst der Kaliumgehalt im Stoff-
strom 3 die Elementeverteilung der Rohgasteilströme und somit auch die Phasenzu-
sammensetzung des Rohgases. Die Zusammensetzung der im Rohgas enthaltenen 
kondensierten Phasen und die Zusammensetzung der Gasphase sind im Anhang auf 
den Seiten 209 bis 211 dargestellt. Entsprechend der bereits diskutierten Unterschiede 
in der Elementeverteilung zwischen den Modellrechnungen 2 und 3 nehmen die Men-
gen der jeweiligen Phasen im Stoffstrom 3 zu. Die damit einhergehende Abnahme der 
Phasenmassen im Stoffstrom 10 beträgt ca. 10,3 %. Die Zusammensetzung der 
Mischphasen im Stoffstrom 10 weist nur sehr geringfügige Unterschiede auf. Die Zu-
sammensetzung der Gasphase ist annähernd konstant. Da das Gesamtvolumen der 
Gasphase in der Modellrechnung 3 gegenüber der Modellrechnung 2 um ca. 1 m³ i.N. 
höher ausfällt, werden nicht die Veränderungen der Volumenkonzentrationen, sondern 
die Veränderungen der jeweiligen Volumina bewertet. Dabei treten wesentliche Unter-
schiede für chlorhaltige Gasphasenverbindungen auf. Das Volumen von HCl steigt um 
2,6 %, bezogen auf das HCl-Volumen in der Modellrechnung 2. Weitere Änderungen 
treten für kupfer- und eisenhaltige Chlorverbindungen auf. Da HCl(g) die dominierende 
chlorhaltige Gasphasenverbindung ist, wirkt sich die Erhöhung des Chloreintrages in 
die GGS 1 hauptsächlich auf die HCl-Menge im Rohgas aus. 
Zusammenfassend wird festgestellt: 
- Die Variation der Kaliummenge im Stoffstrom 3 hat keinen Einfluss auf die 
Phasenzusammensetzung der GGS 2 und die kondensierten Phasen in der 
GGS 1. 
- Die Anreicherung flüchtiger Elemente in den Gleichgewichtsstufen ist unab-
hängig von der Variation der Kaliummenge. 
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- Der Anteil an Salzphasen, welche sich in der GGS 1 gebildet haben und der 
GGS 2 über den Stoffstrom 12 zugeführt werden, steigt. 
- Die Variation der Kaliummenge in der inerten TÖF-Fraktion wirkt sich auf 
die Phasenzusammensetzung des Rohgases aus, indem eine Verschiebung 
kondensierter Phasen vom Stoffstrom 10 zum Stoffstrom 3 erfolgt und der 
HCl-Gehalt im Rohgas steigt. 
Abschließend soll bewertet werden, wie das Modell auf die Variation des Cl- und S-
Gehaltes im Stoffstrom 3 reagieren würde. Wie im Abschnitt 5.2.5 erläutert, wird für die 
Modellrechnungen keine in der GGS 1 chemisch inerte und mit dem Rohgas ausgetra-
gene Cl- und S-Fraktion im Stoffstrom 3 berücksichtigt. Für den Fall, dass diese An-
nahme im groben Widerspruch zu den Vorgängen im BGL-V steht, soll eine chemisch 
inerte Cl- und S-Fraktion im Stoffstrom 3 angenommen werden. Dabei würde sich das 
Modell ähnlich verhalten, wie für den variierten Kaliumgehalt im Stoffstrom 3 erläutert. 
Aufgrund der Einstellung der Elementeverteilung auf die Ausgangsströme entspre-
chend der Stoffbilanz würden sich die Splittfaktoren so einstellen, dass der Gesamtein-
trag an Elementen in die GGS 2 konstant bleibt. Da am Splitter 1 bereits Cl und S über 
den Stoffstrom 3 dem Rohgas zugeführt werden, und der Cl- und S-Gehalt im Stoff-
strom 8 konstant bleiben muss, resultiert ein niedrigerer Eintrag dieser Elemente in die 
GGS 1. Damit wird sich die Verteilung von Cl und S auf die Phasen im Rohgas von 
HCl(g) und H2S(g) in Richtung kondensierter Phasen im Stoffstrom 3 verschieben. Die 
Kreislaufmengen sollten aufgrund der konstanten Zusammensetzung des Schlacke-
stromes unverändert bleiben. 
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6.4 Einfluss des Cl-Gehaltes im Vergasungsstoff auf die Alkali-
einbindung 
Anhand der vorangegangenen Modellrechnungen wurde deutlich, dass die Anreiche-
rung von Kalium über kondensiertes und gasförmiges Kaliumchlorid erfolgt. Daher ist 
zu erwarten, dass ein verminderter Chloreintrag in den Reaktor über den Vergasungs-
stoff die Kaliumanreicherung geringer ausfallen lässt.  
In der Modellrechnung 4 wird der Chloreintrag gegenüber den vorangegangenen Mo-
dellrechnungen halbiert. Die Auswirkung des verminderten Chloreintrages auf die 
Verteilung der Elemente und Phasen wird über den Vergleich der Modellrechnung 4 
mit der Modellrechnung 2 bewertet.  
Da das Modell auf Grundlage der Stoffbilanz angepasst wurde, ist eine Neudefinition 
der Splittfaktoren notwendig. Wie in den vorangegangenen Modellrechnungen deutlich 
wurde, erfolgte die Anpassung der Splittfaktoren nach der Vorgabe, die mit der Stoffbi-
lanz erfasste Verteilung der Elemente auf die Ausgangsströme Rohgas und Schlacke 
im Modell abzubilden. Ein verminderter Chloreintrag mit dem VS lässt eine höhere 
Einbindung der Alkalien in die Schlacke erwarten. Damit sollte die Elementeverteilung 
auf die Ausgangsströme nicht mit der auf Grundlage der Stoffbilanz erfassten Elemen-
teverteilung übereinstimmen. 
Für die Modellrechnung  4 werden die Splittfaktoren der Modellrechnung 2 verwendet, 
wobei diese konstant gehalten werden. Dabei wird angenommen, dass ein veränderter 
Chlorgehalt im VS selbst keinen Einfluss auf die Splittfaktoren bzw. deren Bedeutung 
für die Abbildung des BGL-V hat. Die Anpassung der Rohgaszusammensetzung über 
die Splitter 3 und 5 sowie die Anpassung der TÖF-Komponenten C, H, N und O über 
den Splitter 1 sind unabhängig vom Cl-Gehalt des VS. Die Anpassung der Aschekom-
ponenten der TÖF-Fraktion über die Splitter 1 und 4 kann vereinfacht auch als unab-
hängig vom Cl-Gehalt des VS angesehen werden. Die über den Splitter 1 berücksich-
tigten Aschekomponenten ergeben sich im BGL-V durch das Austragen von Koks- und 
VS-Partikeln. Demnach richtet sich die im Rohgas ausgetragene Feststoffmenge eher 
nach dem Fragmentierungsverhalten des VS beim Eintrag in den Reaktor, nicht nach 
dem Cl-Gehalt des VS. Die über den Splitter 4 berücksichtigten Phasen stellen den 
Anteil der an den ausgetragenen Partikeln kondensierten Phasen dar, welche sich aus 
gasförmigen Aschekomponenten gebildet haben. Das Verhältnis dieser kondensierten 
Phasen, welche mit dem Rohgas ausgetragen werden und welche im Festbett verblei-
ben, wird ebenfalls als unabhängig vom Cl-Gehalt des VS betrachtet. Es wird ange-
nommen, dass dieser Vorgang im BGL-V eher von den Eigenschaften der ausgetrage-
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nen Partikel, wie Korngrößenverteilung, Kornform und Dichte, abhängt. Kritisch muss 
die Annahme eines konstanten Splittfaktors für Chlor am Splitter 3 gesehen werden. 
Dieser Splittfaktor legt fest, welcher Anteil des im VS befindlichen Chlors in der GGS 1 
reaktiv ist. Eine Veränderung des Cl-Gehaltes im VS kann z.B. durch eine verringerte 
Zumischung PVC-haltiger Abfallfraktionen erreicht werden. Wie im Abschnitt 5.2.5 
beschrieben, gehen große Teile des in PVC enthaltenen Chlors als HCl in der Pyroly-
sezone in die Gasphase über. Demnach ändert sich die Reaktivität des im VS enthal-
tenen Chlors, was eine Anpassung des Splittfaktors für Chlor am Splitter 3 verlangen 
würde. 
In der Tabelle 46 sind die Unterschiede in der Elementeverteilung zwischen den Mo-
dellrechnungen 2 und 4 dargestellt. Die Verminderung des Cl-Gehaltes im VS führt zu 
einem erhöhten Austrag der Elemente über die Schlacke. Mit Ausnahme von Chlor 
verringern sich auch die Anteile der Elemente im Kreislauf, wobei in der Tabelle 46 nur 
die Elementeverteilung für die in der GGS 2 gebildeten Gasphase dargestellt ist. Da 
die Elementeverteilung nach der Gleichung 6.1 den Gesamteintrag des jeweiligen 
Elements als Basis hat, gelten die Aussagen zur Verteilung auch für die Absolutmen-
gen, ausgenommen Chlor. Die Betrachtung der Absolutmengen ist im Anhang auf der 
Seite 212 dargestellt. Die Chlormenge im Kreislauf zeigt in der Modellrechnung 4 einen 
Rückgang um 46 %, verglichen zur Modellrechnung 2, wobei die Mengenänderung auf 
die Menge in der Modellrechnung 2 bezogen ist. Aufgrund des verminderten Cl-
Gehaltes des VS und der daraus resultierenden verminderten Cl-Anreicherung sinkt 
auch der Cl-Gehalt in der Schlacke. Die Cl-Einbindung hingegen kann als nahezu 
konstant betrachtet werden, da lediglich eine Abnahme um 0,24 Prozentpunkte auftritt. 
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Tabelle 46: Unterschiede in der Elementeverteilung zwischen den Modellrechnungen 2 
und 4 in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
19 14 15 
 Rohgas gesamt Schlacke gesamt Gasphase GGS 2 
Al 6,8E-6 -6,8E-6 3,3E-5 
Ca 0,06 -0,06 0,31 
Cl 0,24 -0,24 -10,59 
Cu 0,43 -0,43 2,06 
Fe 0,11 -0,11 0,51 
K 18,63 -18,63 89,83 
Mg 0,03 -0,03 0,13 
Na 1,05 -1,05 5,09 
S 0,64 -0,64 0,58 
Si 2,5E-6 -2,5E-6 1,2E-5 
Ti 4,5E-6 -4,5E-6 2,2E-5 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Verteilungen der Elemente aus 
den Modellrechnung 2 und 4 (xi,MR 2 - xi,MR 4). 
 
 
Abbildung 25: Schema Stufenmodell, ohne Bilanz-Ar 
 
Die Partialdrücke der aus Aschekomponenten gebildeten Gasphasenspezies in der 
GGS 2 sind im Anhang auf der Seite 213 gegeben. Der verminderte Chlorgehalt im VS 
führt zu einer Abnahme der Partialdrücke chlorhaltiger Gasphasenverbindungen. Ver-
glichen mit der Modellrechnung 2 fallen die Partialdrücke von KCl(g) und NaCl(g) um 
34 % und 49 %. Die Partialdrücke der Alkalihydroxide und Alkalicyanide sowie der 
elementaren Gasphasenspezies nehmen zu. Beispielsweise steigen die Partialdrücke 
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von K(g), KCN(g) und KOH(g) um jeweils ca. 45 %. Da die Chloride die dominierenden 
Gasphasenspezies darstellen, ergibt sich insgesamt eine niedrigere Alkalianreicherung 
im Kreislauf. Sinkende Partialdrücke für Chloride und die Zunahme der Partialdrücke 
der Hydroxide, Cyanide und der elementaren Gasphasenspezies treten auch bei Cal-
cium-, Magnesium- und Eisenverbindungen auf. 
Die Auswirkung des Chlorgehaltes des VS auf die Ausgangsströme Schlacke und 
Rohgas ist im Anhang auf den Seiten 214 bis 216 dargestellt. Zusammen mit der im 
Anhang auf der Seite 217 dargestellten Phasenzusammensetzung kondensierter Pha-
sen in der GGS 1 ergibt sich die vollständige Phasenzusammensetzung der Gleichge-
wichtsstufen. 
Entsprechend der Elementeverteilung werden insbesondere die flüchtigen Aschekom-
ponenten verstärkt über die Schlacke ausgetragen. Demnach steigen die Massen der 
in der Modellrechnung 4 gebildeten Phasen „ASlag-liq“ und „Fe-liq“ gegenüber der 
Modellrechnung 2 um 0,16 % und 1 %. Die Betrachtung der Elemente im Stoffstrom 14 
ergibt, dass die Masse an Kalium um 40 % steigt und die Masse an Chlor um 49 % 
abnimmt. Aufgrund des verminderten Chlorgehaltes wirkt sich die Zunahme des Kali-
umgehaltes nur unwesentlich auf die Änderung der Gesamtmasse der Phase „ASlag-
liq“ aus.  
Der veränderte Chloreintrag wirkt sich auf die Gasphase des Rohgases im Wesentli-
chen auf den HCl-Gehalt aus. Dieser fällt verglichen zur Modellrechnung 2 von 
0,36 Vol.-% auf 0,17 Vol.-%. Das entspricht einer Volumenabnahme von HCl(g) um 
52 %. Gasförmige Chloride mit Alkalien, Eisen oder Calcium zeigen ein uneinheitliches 
Bild. Das Volumen von KCl(g) bleibt nahezu konstant, während bei KFeCl3(g) eine 
Volumenzunahme um 44 % auftritt. NaCl(g) weist eine Volumenabnahme von 10 % 
auf. Da diese Verbindungen in Konzentrationsbereichen von weniger als 0,01 ppmV 
auftreten, wird auf eine weitere Bewertung verzichtet. Selbst für eine Ansatzbildung, 
bei der von einer kumulativen Anreicherung von aus dem Rohgas kondensierender 
Alkalichloride ausgegangen wird, würde nach 2000 Stunden Betriebszeit lediglich eine 
Masse von ca. 5 kg kondensiertem KCl vorliegen.  
Die über den Stoffstrom 3 beschriebenen TÖF-Komponenten im Rohgas weisen keine 
Unterschiede zur Modellrechnung 2 auf, da die Splittfaktoren konstant gehalten wurden 
und somit nicht von den berechneten Gleichgewichtszusammensetzungen der Gleich-
gewichtsstufen abhängen. Die über den Stoffstrom 10 beschriebenen TÖF-
Komponenten weisen deutliche Unterschiede zur Modellrechnung 2 auf. Aufgrund des 
konstant gehaltenen Splittfaktors am Splitter 4 und der verminderten Anreicherung 
flüchtiger Aschekomponenten im Kreislauf ergeben sich insgesamt niedrigere Stoff-
mengen im Stoffstrom 10. Die im Wesentlichen aus KCl bestehende und den Stoff-
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strom 10 dominierende Phase „BAlkCl-ss_rocksalt“ weist gegenüber der Modellrech-
nung 2 eine Massenabnahme von 35 Ma.-% auf. Die in der Modellrechnung 2 aufgetre-
tene flüssige Salzphase „BSalt-liquid“ wird in der Modellrechnung 4 nicht gebildet. Die 
übrigen Phasen treten mit Massen von weniger als 1 kg auf. Anstelle der in Modell-
rechnung 2 gebildeten Phase Cu2S(s3) tritt Cu5FeS4(s3) auf. Weiterhin werden die in 
der Modellrechnung 2 nicht vertretenen Phasen Mg3P2O8(s), „Pyrrhotite“ und „AMon-
oxide“ gebildet.  
Zusammenfassend wird festgestellt, dass ein verminderter Chloreintrag über den VS 
die Einbindung von Kalium in die Schlacke erhöht, wobei die Kreislaufmenge an KCl 
abnimmt. 
 
 
6.5 Einfluss des CaO-Gehaltes auf die Alkalieinbindung 
Anhand der im Abschnitt 3.2 erläuterten Struktur flüssiger Schlacken ist zu erwarten, 
dass die Alkalieinbindung in eine saure Schlacke höher ausfällt als in eine basische 
Schlacke. Die einfachste Form, die Basizität zu beschreiben, ist das Verhältnis aus 
CaO und SiO2, wobei die jeweiligen Konzentrationen in Ma.-% eingesetzt werden [64]. 
In der folgenden Modellrechnung wird die Konzentration von CaO in der Vergasungs-
stoffasche von 24,7 Ma.-% auf 20 Ma.-% gesenkt. Das entspricht einer Änderung der 
Basizität der Vergasungsstoffasche von 0,7 auf 0,53. Im praktischen Betrieb des BGL-
V kann das durch die Reduzierung der Flussmittelzugabe erreicht werden. Wie in der 
Stoffbilanz beschrieben, wird von einem Flussmittelanteil in der Vergasungsstoffmi-
schung von 4,2 Ma.-% ausgegangen, wobei das Flussmittel CaCO3 als CaO zur VS-
Asche gezählt wird. Die Absenkung des CaO-Gehaltes auf 20 Ma.-% würde einem 
Flussmittelanteil von 3,5 Ma.-% entsprechen. Um den Vergleich der Modellrechnung 5 
mit der Modellrechnung 2 zu vereinfachen, wird nur der CaO-Gehalt der VS-Mischung 
verändert. Auf eine Anpassung des C- und O-Gehaltes der Elementaranalyse des VS 
aufgrund der Zersetzung von CaCO3 in CaO und CO2 wird verzichtet. Damit sind die 
Absolutmengen aller VS-Komponenten in den Modellrechnungen 2 und 5 identisch, 
ausgenommen CaO, was den Vergleich zwischen den beiden Modellrechnungen 
vereinfacht. 
Analog zur Modellrechnung 4 werden die in der Modellrechnung 2 ermittelten Splittfak-
toren übernommen und konstant gehalten. Somit wird davon ausgegangen, dass der 
CaO-Gehalt der VS-Asche keinen Einfluss auf die Splittfaktoren hat.  
In der Tabelle 47 ist die Differenz der Elementeverteilung zwischen den Modellrech-
nungen 2 und 5 in Prozentpunkten dargestellt.  
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Tabelle 47: Unterschiede in der Elementeverteilung zwischen den Modellrechnungen 2 
und 5 in Prozentpunkten1) 
Stoffstromnummer und Beschreibung 
19 14 15 12 
 
Rohgas gesamt Schlacke gesamt Gas GGS 2 kondensierte Phasen 
aus GGS 1 in GGS 2 
Al -5,9E-6 5,9E-6 -2,8E-5 -2,2E-5 
Ca 0,02 -0,02 0,08 0,06 
Cl -5,49 5,49 5,59 11,08 
Cu -0,14 0,14 -0,66 -0,52 
Fe -0,05 0,05 -0,26 -0,20 
K 7,25 -7,25 34,96 27,71 
Mg -0,01 0,01 -0,05 -0,04 
Na 0,60 -0,60 2,87 2,28 
P -9,7E-4 9,7E-4 -4,7E-3 -3,7E-3 
S -4,35 4,35 -4,37 -0,01 
Si -1,7E-5 1,7E-5 -8,1E-5 -6,4E-5 
Ti -5,9E-6 5,9E-6 -2,8E-5 -2,2E-5 
1) Die dargestellten Werte ergeben sich aus der Differenz der jeweiligen Verteilungen der Elemente aus 
den Modellrechnung 2 und 5 (xi, MR 2 - xi, MR 5). 
 
 
Abbildung 26: Schema Stufenmodell, ohne Bilanz-Ar 
 
Wie erwartet, führt die Verringerung der Schlackenbasizität zu einer erhöhten Einbin-
dung von Kalium und Natrium in die Schlacke. Dadurch sinkt der Anteil der mit dem 
Rohgas ausgetragenen Alkalien. Die Anreicherung zwischen den Gleichgewichtsstufen 
fällt geringer aus. Da die Alkalien in Verbindung mit Chlor im Kreislauf auftreten, weist 
die Modellrechnung 5 auch eine niedrigere Chloranreicherung auf. Daraus resultiert ein 
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geringerer Chloreintrag in die GGS 2 und damit eine um 5,5 Prozentpunkte niedrigere 
Chloreinbindung in die Schlacke. Damit muss der Chloraustrag mit dem Rohgas stei-
gen. Die Schwefelverteilung verschiebt sich ebenfalls in Richtung Rohgas, wobei im 
Gegensatz zu Chlor der Anteil von Schwefel in der Gasphase der GGS 2 zunimmt. Da 
Zink und Blei nicht berücksichtigt sind, bildet der flüchtige Schwefel in der GGS 1 kaum 
kondensierte Phasen, sodass die erhöhte Verflüchtigung aus den flüssigen Phasen in 
der GGS 2 nur zu einer geringen Erhöhung des Schwefelanteils im Stoffstrom 12 führt. 
Die Partialdrücke der aus den Aschekomponenten gebildeten Gasphasenspezies in 
der GGS 2 sind im Anhang auf der Seite 218 dargestellt. Wie anhand der Elementever-
teilung und der vorangegangenen Modellrechnungen zu erwarten ist, bilden die Alka-
lien hauptsächlich Chloride, wobei deren Partialdrücke in der Modellrechnung 5 ge-
genüber der Modellrechnung  2 geringer ausfallen. Die Partialdrücke der Alkalihydroxi-
de, Alkalicyanide sowie der elementaren Gasphasenspezies fallen ebenfalls geringer 
aus. Der verminderte Übergang von Chlor in die Gasphase in Form von Alkalichloriden 
wird teilweise durch einen Anstieg des HCl-Partialdruckes ausgeglichen. Aufgrund der 
niedrigeren Chloranreicherung ist zu erwarten, dass auch die Partialdrücke der übrigen 
metallhaltigen Gasphasenspezies geringer ausfallen, sofern deren Chloride die jeweils 
dominierende Spezies darstellen. Das kann lediglich für CaCl2 bestätigt werden. Die 
Partialdrücke von FeCl2, CuCl, MgCl sowie TiCl3 und AlCl3 steigen. Die Ursache für 
dieses Verhalten kann der erhöhte Partialdruck von HCl sowie die veränderte Zusam-
mensetzung der flüssigen Eisen- und Schlackephase sein. Die Zusammensetzung des 
Schlackestromes ist im Anhang auf der Seite 219 dargestellt. Die Mischphase „Fe-liq“ 
weist nur geringfügige Veränderungen auf. Die Unterschiede in der Schlackephase 
„ASlag-liq“ betreffen neben den Calciumverbindungen im Wesentlichen die Alkaliver-
bindungen. Die Gehalte der als Oxide vorliegenden Alkalien nehmen zu, die Anteile der 
mit Chlor und Schwefel assoziierten Alkalien sinken. Da die Alkalioxide die dominie-
renden Verbindungen darstellen, ist die Alkalieinbindung in der Modellrechnung 5 
verglichen zur Modellrechnung  2 höher. Bei der Darstellung der Chloride und Sulfide 
in der Phase „ASlag-liq“ handelt es sich um einen Formalismus. Laut Datenbankdoku-
mentation [84] wird die Lösung von S und Cl als Ionen behandelt.  
Der verminderte CaO-Gehalt in der Vergasungsstoffmischung führt zu einer Abnahme 
von CaO, CaS und CaCl2 in der Schlackephase. Die Betrachtung der Elementevertei-
lung in der Schlackephase zeigt, dass in der Modellrechnung 2 jeweils ca. 78 % des in 
der Schlackephase gelösten Chlors und Schwefels in den formalen Verbindungen 
CaCl2 und CaS vorliegen. Damit kann die verringerte Einbindung von Chlor und 
Schwefel in die Schlacke in der Modellrechnung  5 erklärt werden. Aufgrund des ver-
minderten Ca-Gehaltes sinken die Anteile an CaS und CaCl2 in der Schlacke. Für 
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Chlor muss zusätzlich berücksichtigt werden, dass aufgrund der Wechselwirkung mit 
Kalium die Chloranreicherung im Kreislauf geringer ausfällt, woraus ein insgesamt 
verminderter Chloreintrag in die GGS 2 resultiert.  
Die Zusammensetzung des Rohgases ist im Anhang auf den Seiten 220 bis 221 aufge-
listet. Zusammen mit der im Anhang auf der Seite 222 dargestellten Zusammenset-
zung der kondensierten Phasen in der GGS 1 ergibt sich die vollständige Phasenzu-
sammensetzung der GGS 1. Unterschiede in der Gasphase des Rohgases zwischen 
den Modellrechnungen 2 und 5 bestehen in der HCl- und H2S-Konzentration. Wie 
bereits bei der Elementeverteilung ersichtlich, wird die verminderte Schwefel- und 
Chloreinbindung in die Schlacke durch den Anstieg der Chlor- und Schwefelgehalte im 
Rohgas ausgeglichen. Somit müssen die Chlor- und Schwefelgehalte in den konden-
sierten Phasen oder in der Gasphase des Rohgases steigen. Da die Kaliumanreiche-
rung in der Modellrechnung  5 geringer ausfällt und im Stoffstrom 3 weder Chlor noch 
Schwefel berücksichtigt ist, erfolgt der erhöhte Austrag an Chlor und Schwefel mit dem 
Rohgas über Gasphasenspezies. Die HCl- und H2S-Konzentrationen steigen von 
0,36 Vol.-% und 0,37 Vol.-% auf 0,40 Vol.-% und 0,39 Vol.-%. 
Unterschiede bei den im Rohgas kondensiert vorliegenden Phasen betreffen im We-
sentlichen die Salzphasen. Aufgrund der erhöhten Alkalieinbindung in die Schlacke 
muss der Anteil der Alkalien im Rohgas sinken. Da die Mengen an Alkalien in gasför-
migen Rohgasspezies vernachlässigbar sind, erfolgt die Abnahme des Alkaligehaltes 
im Rohgas anhand der Salzphasen. Gegenüber der Modellrechnung  2 beträgt die 
Massenabnahme der Phase „BAlkCl-ss_rocksalt“ ca. 16 % und die der Phase „BSalt-
liquid“ 21 %. 
Zusammenfassend wird festgestellt, dass die Verminderung des CaO-Gehaltes der 
Vergasungsstoffmischung bzw. die Senkung der Schlackenbasizität die Einbindung 
von Kalium in die Schlacke erhöht. Weiterhin fällt die Kreislaufmenge von KCl niedriger 
aus, indem niedrigere KCl-Partialdrücke in der GGS 2 und geringere Mengen von 
Salzphasen in der GGS 1 auftreten. Die Einbindung von Schwefel und Chlor in die 
Schlacke nimmt unter Zunahme des HCl- und H2S-Gehaltes im Rohgas ab.  
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6.6 Übertragung der Ergebnisse auf den BGL-V-Prozess 
Im Folgenden werden die aus den Modellrechnungen erhaltenen Ergebnisse auf den 
BGL-V-Prozess übertragen. Zunächst sollen die Modellrechnungen 1 bis 3 bewertet 
werden, welche den BGL-V auf Basis der Stoffbilanz näher beschreiben sollen.  
Die anhand der Festbett- und Ansatzproben vermutete Anreicherung von Alkalien im 
Festbett kann durch die Modellrechnungen bestätigt werden. Die Alkalien gehen im 
Bereich des Schlackebades in gasförmige Verbindungen über und kondensieren im 
Bereich der Pyrolysezone. Damit kommt es zu einer Anreicherung der entsprechenden 
Verbindungen im Festbett und in der Gasphase über dem Schlackebad. Dabei fällt die 
Anreicherung von Kalium gegenüber Natrium wesentlich größer aus. Die Modellrech-
nungen zeigen, dass die Alkalien dabei mit Chlor wechselwirken. Der Kreislauf ist im 
Wesentlichen durch KCl(g) und kondensiertes KCl in einer festen und einer flüssigen 
Salzphase bestimmt. Die Abschätzung der entstehenden Phasen bzw. Phasenverbin-
dungen kann für die weitere Interpretation der im BGL-V ablaufenden Vorgänge ver-
wendet werden. Im Abschnitt 4.2.4 wurde die Kondensation von Alkalichloriden als 
mögliche Ursache für die Ansatzbildung im Gasfreiraum und am Rohgasabgang ver-
mutet. Diese Vermutung wird durch die Modellierung bestätigt.  
Die Anreicherung fester und flüssiger Salzphasen im Festbett kann zur Agglomeration 
von Festbettkomponenten und damit zu Störungen des BGL-V-Betriebes führen, wie 
im Abschnitt 4.2.5 beschrieben. Weiterhin kann auf Grundlage der berechneten Parti-
aldrücke flüchtiger Aschekomponenten die Entstehung von Mauerwerksschäden näher 
untersucht werden. 
Die Variation der Temperatur der GGS 2 hat ergeben, dass die mit Unsicherheiten 
behaftete Annahme einer mittleren Temperatur im Herdbereich Auswirkungen auf die 
berechnete Anreicherung bzw. Kreislaufmenge hat. Somit können die berechneten 
Mengen an Kreislaufkomponenten nur als Abschätzung gelten.  
Für den Betrieb des BGL-V lässt sich ableiten, dass die Temperatur im Herdbereich 
möglichst niedrig eingestellt werden sollte. In den Modellrechnungen 1 und 2 wurde die 
Einbindung der Elemente in die Schlacke konstant gehalten. Die Abnahme der Tempe-
ratur führte zu einer verminderten Kreislaufmenge. Daraus folgt, dass eine Abnahme 
der Temperatur zu einer erhöhten Einbindung von Kalium in die Schlacke führt. Der 
Prozess würde auf eine Absenkung der mittleren Temperatur im Herdbereich nicht mit 
konstanten Einbindungsgraden der Alkalien in die Schlacke reagieren. Es ist zu erwar-
ten, dass das erhöhte Lösungsvermögen der Schlacke für Alkalien mit abnehmender 
Temperatur zu einer verstärkten Einbindung von Kalium in die Schlacke bei gleichzeiti-
ger Abnahme der Kaliumanreicherung führt. Die Schlackebadtemperatur kann durch 
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eine Erhöhung des Dampf-Sauerstoffverhältnisses im VM niedriger eingestellt werden. 
Diese Maßnahme ist durch die zu erwartende Zunahme der Schlackeviskosität be-
grenzt, da ein störungsfreier Schlackeabstich gewährleistet sein muss. 
Die Modellrechnung 3 hat gezeigt, dass die Ergebnisse nach den Modellrechnungen 1 
und 2 nur teilweise von der Festlegung des Kaliumanteils in der inerten TÖF-Fraktion 
abhängen. Sowohl die Phasenzusammensetzung des Schlackebades bzw. die Partial-
drücke von Kreislaufkomponenten als auch die Menge und die Zusammensetzung von 
in der GGS 1 gebildeten Salzphasen ändern sich nicht. Lediglich die Phasenzusam-
mensetzung des Rohgases ist von der Variation der Kaliummenge im Stoffstrom 3 
abhängig. Weiterhin wurde keine chemisch inerte Chlor- und Schwefelfraktion im Stoff-
strom 3 berücksichtigt. Daraus wird geschlussfolgert, dass die modellierte Phasenzu-
sammensetzung des Rohgases nur als Abschätzung gelten kann. 
In der Tabelle 48 sind die Kreislaufkomponenten der Modellrechnungen 1 bis 5 zu-
sammengefasst. Anhand der berechneten Mengen von in der GGS 1 gebildeten Salz-
phasen kann die Neigung zur Ansatzbildung abgeschätzt werden. Unter der Voraus-
setzung, dass die Salzphasen als „Kleber“ bzw. Bindemittel zwischen Partikeln zur 
Ansatzbildung beitragen, steigt die Neigung zur Ansatzbildung mit der Menge der 
gebildeten Salzphasen.  
Die Wirkung der Salzphasen auf Agglomerationsvorgänge im Festbett kann mit den im 
Stoffstrom 12 enthaltenen Mengen in Verbindung gebracht werden. Je höher der Anteil 
von Salzphasen im Festbett ausfällt, desto höher ist die Gefahr, dass zwischen a-
schereichen Festbettkomponenten Agglomerationsvorgänge ablaufen, welche die im 
Abschnitt 4.2.5 beschriebenen Betriebsstörungen hervorrufen. 
Aus der Gesamtmenge an Kalium im Festbett (Stoffströme 8 und 12) bezogen auf den 
Alkalieintrag mit der VS-Mischung (Stoffstrom 1) wird die Anreicherung deutlich. Diese 
liegt mit 210-281 % deutlich unter der für Hochöfen angegebenen Anreicherung von 
600-670 % (Abschnitt 2.2).  
Die in der Gasphase der GGS 2 berechneten Partialdrücke von Alkalichloriden können 
ebenfalls als Maß der Anreicherung gelten. Zusammen mit den berechneten Mengen 
von Salzphasen im Festbett können die Partialdrücke von Alkalichloriden bei weiterfüh-
renden Untersuchungen zur Feuerfestkorrosion Verwendung finden.  
Aufgrund der variierten Parameter Temperatur in der GGS 2 und Kaliumgehalt im 
Stoffstrom 3 gelten die Aussagen bzw. Werte in einem bestimmten Intervall. 
 
 
6 Ergebnisse der Modellrechnungen 131
Tabelle 48: Zusammenfassung der Kreislaufverbindungen in den Modellrechnungen 1-5 
Modellrechnung:  MR 1 MR 2 MR 3 MR 4 MR 5 
Parameter:  1300 °C, 
5 % K 
1350 °C, 
5 % K 
1350 °C, 
10 % K 
1350 °C, 
5 % K, 
Cl? 
1350 °C, 
5 % K, 
CaO? 
kondensierte Phasen in GGS 1 
   BAlkCl-ss_rocksalt kg/h 324 447 447 290 377 
   BSalt-liquid kg/h 36 46 46 0 36 
kondensierte Phasen im Festbett (Stoffstrom 12) 
   BAlkCl-ss_rocksalt kg/h 233 354 364 230 299 
   BSalt-liquid kg/h 26 36 37 0 29 
Anreicherung Kalium im Festbett1)  % 219 281 281 210 253 
Partialdrücke in der GGS 2 
  KCl bar 9,2E-02 1,3E-01 1,3E-01 8,4E-02 1,1E-01 
  (KCl)2 bar 9,4E-03 1,2E-02 1,2E-02 5,1E-03 8,9E-03 
  NaCl bar 1,2E-02 1,8E-02 1,8E-02 9,4E-03 1,3E-02 
  (NaCl)2 bar 1,7E-04 2,5E-04 2,5E-04 6,5E-05 1,3E-04 
1) Mengen an Kalium in Stoffströmen 8 und 12 bezogen auf Menge Kalium in Stoffstrom 1. 
 
Die Modellrechnungen 4 und 5 sollen tendenzielle Aussagen liefern, wie der Anreiche-
rung von Alkalichloriden begegnet werden kann. Neben der bereits beschriebenen 
Senkung der Temperatur im Herdbereich wirken sich ein verminderter Chloreintrag und 
eine veränderte Schlackezusammensetzung positiv auf die Alkalichloridanreicherung 
aus.  
Die Halbierung des Chloreintrages führt zu einer erhöhten Einbindung von Kalium in 
die Schlacke. Daraus resultieren geringere Partialdrücke für Alkalichloride und geringe-
re Mengen an Salzphasen. Praktisch kann eine Verringerung des Chlorgehaltes der 
VS-Mischung durch eine gezielte Auswahl an VS-Komponenten erreicht werden.  
Die Senkung der Schlackenbasizität stellt eine weitere Möglichkeit dar, die Einbindung 
von Kalium in die Schlacke zu erhöhen und die Kreislaufmengen zu senken. Der dazu 
im Abschnitt 6.5 angesprochenen Verminderung der Flussmittelzugabe sind jedoch 
praktische Grenzen gesetzt, da die Schlackeviskosität einen Wert von ca. 25 Pa s nicht 
überschreiten darf, um einen störungsfreien Schlackeabstich zu gewährleisten. Die 
Erhöhung der Schlackebadtemperatur, um den Viskositätsabfall wieder auszugleichen, 
scheint keine Option zu sein, da damit die Freisetzung von Kalium aus der Schlacke 
gefördert wird. 
Damit scheinen die Maßnahmen Temperatursenkung im Herdbereich und Verminde-
rung der Flussmittelzugabe aufgrund des zu erwartenden Viskositätsverhaltens der 
Schlacke nicht geeignet, um die Alkalieinbindung zu erhöhen. Jedoch muss bei dieser 
Betrachtung die vereinfachte Darstellung des BGL-V im Modell beachtet werden. Prak-
tisch stellt der Herdbereich mit Oxidationszone und Schlackebad nicht eine Tempera-
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turzone dar, wie im Modell angenommen. Die durchschnittlich in der Oxidationszone 
vorherrschende Temperatur kann mit dem Dampf-Sauerstoffverhältnis im Verga-
sungsmittel beeinflusst werden. Eine Erhöhung des Dampfanteils würde zu einer sin-
kenden Durchschnittstemperatur und damit zu einer erhöhten Kaliumeinbindung in die 
Schlacke führen. Daraus resultiert zunächst auch eine geringere Schlackebadtempera-
tur. Da das Schlackebad zur Ausprägung des Schlackepelzes jedoch stark gekühlt 
wird, kann der Temperaturabfall im Schlackebad durch eine verminderte Kühlleistung 
kompensiert werden. Dabei wird vorausgesetzt, dass die Freisetzung flüchtiger Asche-
komponenten größtenteils von der Durchschnittstemperatur in der Oxidationszone 
bestimmt wird, da diese über der gemittelten Schlackebadtemperatur liegen sollte. 
Damit erscheint auch die Verminderung des Flussmittelanteils sinnvoll, da die sich 
daraus ergebende Viskositätserhöhung der Schlacke durch die Temperaturerhöhung 
im Schlackebad ausgeglichen wird. Wie im Abschnitt 4.2.5 beschrieben, besitzt der 
Schlackepelz zum Schutz der SiC-Auskleidung eine Mächtigkeit von bis zu 1 m. Somit 
kann die Kühlleistung verringert werden, ohne Korrosionsschäden an der SiC-
Auskleidung zu verursachen. 
Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass der BGL-V-Prozess auf Basis ther-
modynamischer Modellrechnungen abgebildet werden kann. Die verwendete Software 
SimuSage eignet sich zur Modellerstellung und Berechnung, wobei insbesondere die 
iterative Lösung von Stoffkreisläufen von Vorteil ist. Die Aussagen des Modells hängen 
entscheidend von der Qualität der verwendeten thermodynamischen Stoffdatenbanken 
ab. Dabei wird auf die im Abschnitt 5.1 getroffene Feststellung verwiesen, dass bezüg-
lich der Alkalien nur tendenzielle Aussagen möglich sind. Zudem gelang es nicht, die 
Einbindung von Zink und Blei in die Schlacke zu beschreiben. Damit ist auch eine 
unvollständige Beschreibung des Schwefelverhaltens verbunden, da dieser mit Zn und 
Pb unter Sulfidbildung wechselwirkt. Weiterhin ist die Qualität der thermodynamischen 
Modellrechnungen von der Anpassung an Nichtgleichgewichtszustände und Stoff-
transportvorgänge abhängig. Um dafür geeignete Annahmen zu treffen, ist eine auf 
Basis von Prozesswerten und Proben aufgestellte Stoffbilanz notwendig. Daraus erge-
ben sich Schwierigkeiten, wenn das Modell auf Bilanzzeiträume angewandt wird, für 
welche keine Stoffbilanz vorliegt. Damit kann die „vorausschauende“ Modellierung nur 
tendenzielle Aussagen liefern. 
Die wichtigsten Ergebnisse des Modells betreffen die Beschreibung des Alkalikreislau-
fes im BGL-V und der damit verbundenen Aussagen auf die Ansatzbildung und die 
Agglomerationsvorgänge im Festbett. Weiterhin werden die im Herdbereich auftreten-
den Partialdrücke von Alkalichloriden abgeschätzt, was im Hinblick auf die Wechsel-
wirkungen mit Feuerfesterzeugnissen von Interesse ist. Damit kann das Modell quanti-
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tative und qualitative Aussagen liefern, welche auf Basis von direkten Messungen nur 
schwer erlangt werden können. 
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7 Verwertbarkeit der Ergebnisse und Ausblick 
Die Modellierung des BGL-Prozesses reiht sich in eine Vielzahl von thermodynami-
schen Modellen zur Betrachtung der Mineralstoffkomponenten in Vergasungsprozes-
sen ein, zusammengefasst im Abschnitt 3.1. Neben den im vorangegangenen Ab-
schnitt abgeleiteten Aussagen für den BGL-Prozess kann die Beschreibung des Alkali-
kreislaufes als Grundlage für weiterführende Untersuchungen herangezogen werden. 
Zum Beispiel können Art und Menge der Kreislaufkomponenten als Eingangsgrößen 
für gezielte thermodynamische Betrachtungen zu den Agglomerationsvorgängen im 
Festbett und der Korrosion der Feuerfestausmauerung herangezogen werden.  
Ein Großteil der im Abschnitt 3.1 zusammengefassten Modellarbeiten greift Gleich-
stromverfahren auf. Das vorliegende Modell zeigt eine Möglichkeit, Prozesse auf Basis 
der Gegenstromfahrweise von Gas und Feststoff abzubilden. Aufgrund der Ähnlichkei-
ten zwischen dem Hochofenprozess und dem BGL-Prozess bietet sich das vorliegende 
Modell auch zur Beschreibung des im Hochofen auftretenden Alkalikreislaufes an 
(Abschnitt 2.2). Die Anpassung eines solchen Modells an Nichtgleichgewichtszustände 
kann analog zum vorliegenden Modell geschehen. In Reaktionszonen mit niedriger 
Temperatur bzw. überwiegend festen und räumlich voneinander getrennt vorliegenden 
Mineralphasen wird nur die Kondensation von gasförmigen Alkaliverbindungen als 
Gleichgewichtsprozess betrachtet. Reaktionszonen mit hoher Temperatur bzw. mit 
flüssigen Phasen (Schlacke, Eisen) können vollständig als Gleichgewichtsprozess 
beschrieben werden. Wie im vorliegenden Modell müssen Zusammensetzung und 
Menge der ein- und ausgehenden Stoffströme bekannt sein. 
Weitere Anwendungsmöglichkeiten ergeben sich für Vergasungsverfahren mit exter-
nem Stoffkreislauf wie z.B. den Texaco-Vergasungsprozess mit Rückführung von 
Restkohlenstoff oder zirkulierende Wirbelschichtverfahren. Dabei stehen die im Ab-
schnitt 2 beschriebenen Probleme wie die Ansatzbildung an Wärmeübertragerflächen 
oder Agglomerationsvorgänge im Vordergrund. Die thermodynamischen Modelle 
müssten bezüglich Anzahl, Temperatur und Verschaltung der Gleichgewichtsstufen 
dem jeweiligen Prozess entsprechend gestaltet sein. Die Verbindung zum vorliegenden 
Modell ergibt sich daraus, dass die externen Stroffkreisläufe ebenfalls eine iterative 
Lösung erfordern und die Kombination aus unterschiedlichen Temperaturzonen und 
der Rückführung von Restkohlenstoff zur Anreicherung flüchtiger Aschekomponenten 
führen kann. 
Generell besteht bei der thermodynamischen Modellierung ein hoher Bedarf an Pro-
zessdaten. Da diese Art der Modellierung auf dem chemischen Gleichgewicht basiert 
und nur Teilsysteme bzw. bestimmte Reaktionszonen in Prozessen damit beschrieben 
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werden können, ist sowohl die Definition dieser Teilsysteme sowie die Abbildung von 
Reaktionszonen mit Nichtgleichgewichtszuständen auf Prozessdaten wie Temperatur-
verteilungen und Stoff- bzw. Phasenzusammensetzungen angewiesen. Je höher die 
Qualität und Quantität der Prozessdaten, desto besser gelingt die Abbildung des Pro-
zesses im Modell. Weiterhin hat die Qualität der in den Berechnungen verwendeten 
thermodynamischen Stoffdatenbanken einen hohen Einfluss auf die Aussagekraft 
entsprechender Modellrechnungen. Dabei steht besonders die Beschreibung von 
Wechselwirkungen in nichtidealen Mischphasen im Vordergrund. Wie im Abschnitt 5.1 
erläutert, sind die Wechselwirkungen zwischen Alkalioxiden und den übrigen oxidi-
schen Komponenten in der Schlackephase bisher unvollständig abgebildet, sodass 
bezüglich der Alkalioxide nur tendenzielle Aussagen getroffen werden können. Weiter-
hin konnte die Einbindung von Zink und Blei in die Eisen- und Schlackephase mit den 
verwendeten Datenbanken nicht abgebildet werden. Damit besteht die Notwendigkeit, 
entsprechende Teilsysteme messtechnisch zu erfassen und daraus abgeleitete Model-
le zur Beschreibung der komplexen Wechselwirkungen in Mischphasen weiterzuentwi-
ckeln. 
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8 Zusammenfassung 
Bei der stofflichen und energetischen Nutzung von mineralstoffhaltigen Energieträgern 
kommen Vergasungsverfahren zum Einsatz. Das Verhalten der Mineralstoffe in diesen 
Prozessen führt zu technologischen Problemen, welche sich negativ auf die Verfügbar-
keit auswirken. Beispiele sind die Ansatzbildung an Wärmeübertragerflächen („Plug-
ging“, „Fouling“), Agglomerationsvorgänge in Wirbelschicht- und Gegenstromverfahren 
(„Clinker“) sowie die Korrosion von Feuerfesterzeugnissen (Alkaliangriff).  
Die vorliegende Arbeit behandelt die thermodynamische Modellierung des BGL-
Vergasungsprozesses. Im Rahmen eines Forschungs- und Entwicklungsprojektes [1] 
wurde der Betrieb des BGL-Vergasers der SVZ-Schwarze Pumpe GmbH über vier 
Jahre begleitet. Die dabei auftretenden technologischen Probleme wurden im Rahmen 
einer Schwachstellenanalyse erfasst und können wie folgt zusammengefasst werden:  
- Ansatzbildung im Rohgasabgang und in der Reaktorkuppel, 
- Störungen im Herdbereich und im Schlackebad. 
Die analytische Untersuchung von Prozessproben sowie die Begleitung der Beräu-
mungsarbeiten des Festbettes während eines Stillstandes lassen darauf schließen, 
dass die aufgetretenen Probleme auf das Verhalten der Mineralstoffkomponenten des 
Vergasungsstoffes zurückzuführen sind. Die Ansatzbildung im Rohgasabgang und der 
Reaktorkuppel wird auf die Kondensation von flüchtigen Aschekomponenten zurückge-
führt. Es konnte eine Anreicherung von Alkalichloriden sowie Zink und Blei im Ansatz 
nachgewiesen werden. Der Mechanismus der Ansatzbildung konnte nicht zweifelsfrei 
aufgeklärt werden. Es wird vermutet, dass an Kokspartikeln kondensierte Alkalichlorid-
schmelzen sowie Blei- und Zinkverbindungen als Bindemittel wirken und somit zur 
Ansatzbildung und Verfestigung des Ansatzes beitragen. Die Absenkung und Ver-
gleichmäßigung der mittleren Gasfreiraumtemperatur mit Wasserquenchung von 650-
900 °C auf 540-560 °C konnte die Ansatzbildung unterdrücken.  
Die Störungen im Herdbereich (Schlackeabstich, Temperaturschäden an Mauerwerk 
und Vergasungsmitteldüsen, instabiler Betrieb charakterisiert durch „schwarze Düsen“) 
werden auf einen Mangel an Brennstoff vor den Vergasungsmitteldüsen zurückgeführt. 
Durch Störungen in der abwärts gerichteten Festbettbewegung findet die Oxidation des 
im Festbett befindlichen Kohlenstoffs oberhalb der Vergasungsmitteldüsen statt. Dabei 
gebildete Koks-Schlacke-Agglomerate mit Aschegehalten von bis zu 96 Ma.-% verur-
sachen Ablenkungen des Vergasungsmittelstrahles und bieten zu geringe Kohlenstoff-
gehalte, um genügend Wärme für das Schlackebad bereitzustellen. Die analytische 
Untersuchung von Festbettproben aus unterschiedlichen Lagen zeigt, dass Zink, Blei 
sowie Kalium und Natrium besonders in der Nähe der gekühlten Feuerfestausmaue-
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rung angereichert sind. Es wird vermutet, dass die Anreicherung dieser flüchtigen 
Aschekomponenten und deren Wechselwirkung mit den Aschekomponenten im Fest-
bett unter Bildung von Phasen mit niedrigen Schmelzpunkten zur Agglomeration von 
Festbettkomponenten und somit zur Störung der abwärts gerichteten Festbettbewe-
gung führen. 
Als Basis für die thermodynamische Modellierung wurde eine Stoffbilanz angefertigt. 
Aufgrund der inhomogenen Zusammensetzung der Vergasungsstoffmischung wurde 
der Bilanzzeitraum auf drei Tage gesetzt. Damit liegen der Stoffbilanz jeweils neun 
Vergasungsstoff- und Schlackeproben zugrunde, womit Fehler aufgrund der inhomo-
genen Zusammensetzung der Vergasungsstoffmischung geringer ausfallen. Da weder 
die vollständige Rohgaszusammensetzung, insbesondere der darin enthaltenen Parti-
kel und höheren Kohlenwasserstoffe, noch der Massenstrom an Schlacke analytisch 
erfasst sind, ist das wichtigste Ergebnis der Stoffbilanz die Menge und Zusammenset-
zung dieser ausgehenden Stoffströme. Im Hinblick auf die Modellierung erlaubt die 
Stoffbilanz die Definition aller Eingangsströme. Bezüglich der Aschekomponenten 
wurde aus der Stoffbilanz die Verteilung der Ascheelemente auf die ausgehenden 
Stoffströme Rohgas und Schlacke berechnet. Diese Verteilung ist die Grundlage zur 
Definition der Stromführung im thermodynamischen Modell und zur Anpassung der 
Gleichgewichtsstufen an Nichtgleichgewichtszustände. 
Das thermodynamische Modell auf Basis der Gibbs-Enthalpie-Minimierung wurde mit 
SimuSage erstellt. Die erforderliche Stoffdatenbank wurde mit ausgewählten Phasen 
aus dem FACT 5.3-Datenbankpaket in FactSage zusammengestellt. Das Modell be-
steht aus zwei Gleichgewichtsstufen, wobei eine Gleichgewichtsstufe die Trocknungs- 
und Pyrolysezone sowie den Gasfreiraum, die andere die Vergasungs- und Oxidati-
onszone sowie das Schlackebad abbildet. Die Verschaltung der Gleichgewichtsstufen 
mit Stoffströmen und die Aufteilung von Stoffströmen erlaubt die Abbildung der Gegen-
stromfahrweise von kondensierten Phasen und Gasphase. Die Berücksichtigung von 
Nichtgleichgewichtszuständen und die Abbildung der Stromführung erfolgt mithilfe von 
Bypässen. Alle Aschekomponenten mit Ausnahme von Schwefel und Chlor, werden in 
der Trocknungs- und Pyrolysezone als chemisch inert betrachtet und direkt in das 
Schlackebad geführt. Flüchtige Aschekomponenten bilden zwischen den zwei Gleich-
gewichtsstufen einen Kreislauf aus und reichern sich an, wobei der Kreislauf im We-
sentlichen von Kaliumchlorid dominiert wird. Ein Teil der in der Trocknungs- und Pyro-
lysezone kondensierenden Kreislaufkomponenten wird mit dem Rohgas ausgetragen, 
somit muss der Kreislauf geöffnet werden. Die Definition der entsprechenden mit dem 
Rohgas ausgetragenen Kreislaufmenge richtet sich nach der Elementeverteilung von 
Kalium, welche über die Stoffbilanz ermittelt wurde. 
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Die Berücksichtigung der Aschekomponenten in Rohgaspartikeln, welche nicht im 
Kreislauf vorliegen, erfolgt über einen weiteren Bypass. Die entsprechenden Kompo-
nenten in diesem Bypass werden als chemisch inert betrachtet. Die Splittfaktoren, 
welche die jeweiligen Stoffmengen in diesen Bypässen festlegen, werden iterativ an-
gepasst, sodass die über die Stoffbilanz erfasste Verteilung der Aschekomponenten 
auf Rohgas und Schlacke im Modell abgebildet wird. 
Bezüglich der Aschekomponenten werden demnach nur die Reaktionen im Schlacke-
bad und die Kondensation flüchtiger Aschekomponenten in der Trocknungs- und Pyro-
lysezone als Gleichgewichtsprozess betrachtet.  
Die Abbildung der Kreislaufkomponenten Zink und Blei war nicht möglich, da deren 
über die Stoffbilanz vorgegebene Einbindung in die Schlacke nicht erreicht werden 
konnte. Jedoch kann die Aussage getroffen werden, dass diese Kreislaufkomponenten 
im kondensierten Zustand als Sulfide vorliegen. 
Es wurden insgesamt fünf Modellrechnungen durchgeführt. Die Modellrechnungen 1 
bis 3 dienen zur Abbildung des mit der Stoffbilanz erfassten Betriebszustandes. Da die 
Temperatur des Schlackebades nur abgeschätzt werden kann, wurde diese als Para-
meter mit den Werten 1300 °C und 1350 °C festgelegt. Die Definition der Stromführung 
zur Abbildung der Aschekomponenten in Rohgaspartikeln erfordert die Festlegung 
eines chemisch inerten Kaliumgehaltes. In der Modellrechnung 3 wurde überprüft, 
inwiefern die Annahme unterschiedlicher, als chemisch inert betrachteter Kaliumanteile 
in den Rohgaspartikeln die Aussagen der Modellrechnungen beeinflussen. 
In den Modellrechnungen 4 und 5 werden unbekannte Betriebszustände abgebildet, 
welche auf Maßnahmen abzielen, der Anreicherung von Kaliumchlorid entgegenzuwir-
ken. Das betrifft einen verminderten Chlor- und Calciumeintrag mit der Vergasungs-
stoffmischung. Dabei wird auf die in der Modellrechnung 2 ermittelten Splittfaktoren 
zurückgegriffen. 
Prinzipiell ist das Modell in der Lage, das Verhalten der Aschekomponenten zu be-
schreiben. Sowohl die Bildung einer schmelzflüssigen Schlacke als auch die beobach-
tete Phasentrennung zwischen Eisen und Schlacke im Schlackebad werden vom Mo-
dell richtig wiedergegeben. Die wichtigsten Ergebnisse betreffen die Zusammenset-
zung und Menge der Kreislaufkomponenten. Die Freisetzung der Alkalien erfolgt unter 
Bildung gasförmiger Alkalichloride. Der Anteil von Kalium im Kreislauf ist gegenüber 
Natrium eine Größenordnung höher. Der Summe der Partialdrücke von Kaliumchlori-
den von 0,12 bar stehen 0,015 bar für Natriumchloride gegenüber. Deren Kondensati-
on in der Trocknungs- und Pyrolysezone führt zur Bildung fester Alkalichloride sowie 
geringer Mengen flüssiger Alkalichloride. Anhand der Menge kondensierter Alkalichlo-
ride in der Trocknungs- und Pyrolysezone kann die Neigung zur Ansatzbildung abge-
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schätzt werden. Abhängig von den variierten Parametern Temperatur im Schlackebad, 
Gehalt an chemisch inertem Kalium in Rohgaspartikeln sowie Calcium- und Chlorge-
halt in der Vergasungsstoffmischung ergeben sich kondensierte Salzphasen von 290-
493 kg/h.  
Der Anteil der Salzphasen, welcher nicht mit dem Rohgas ausgetragen wird und im 
Festbett verbleibt, kann mit Agglomerationsvorgängen und der Störung der abwärtsge-
richteten Festbettbewegung in Zusammenhang gebracht werden. Abhängig von den 
variierten Parametern betragen die Massenströme an Salzphasen 230-401 kg/h. Die 
Anreicherung von Kalium im Festbett, bezogen auf den Kaliumeintrag mit der Verga-
sungsstoffmischung, beträgt 210-281 %. 
Eine Verminderung der durchschnittlichen Temperatur im Herdbereich des BGL-
Vergasers würde zu einer Abnahme der Kaliumchloridmengen im Kreislauf führen. Die 
Senkung der Schlackenbasizität durch verminderte Flussmittelzugabe (CaCO3) sowie 
ein verminderter Chloreintrag mit der Vergasungsstoffmischung führen ebenfalls zu 
einer Erhöhung der Kaliumeinbindung in die Schlacke und damit zu einer Abnahme der 
Kaliumchloridanreicherung. 
Die qualitative und quantitative Beschreibung der Kreislaufkomponenten kann als 
Anhaltspunkt für gezielte Untersuchungen und Berechnungen zum Korrosionsverhalten 
der Feuerfestausmauerung oder der Betrachtung von Agglomerationsvorgängen zwi-
schen Festbettkomponenten dienen. 
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Lateinische Buchstaben 
Cfix fixer Kohlenstoff  Ma.-% 
ClA Aschechlor  Ma.-% 
Clges Gesamtchlorgehalt  Ma.-% 
Clorg Chlor organisch  Ma.-% 
Clges Gesamtchlorgehalt  Ma.-% 
cp spezifische Wärmekapazität bei konstantem Druck  J/(kg K) 
.
m  Massenstrom  kg/h 
m/z Massen-Ladungsverhältnis  u 
G(T) Gibbs-Enthalpie bei Temperatur T  J 
gm molare Gibbs-Enthalpie einer Mischung  J/mol 
gref Beitrag der reinen Phasenkomponenten zur molaren Gibbs-
Enthalpie einer Mischung 
 J/mol 
gid Beitrag der idealen Wechselwirkungen zur molaren Gibbs-
Enthalpie einer Mischung 
 J/mol 
gex Exzessenthalpie, Beitrag der nichtidealen Wechselwirkun-
gen zur molaren Gibbs-Enthalpie einer Mischung 
 J/mol 
L Leermessung  - 
ni Stoffmenge der Komponente i  mol 
OA Sauerstoffgehalt Asche  Ma.-% 
p Druck  bar 
Q Wärmestrom  kW 
SA Ascheschwefel  Ma.-% 
SC verbrennlicher Schwefel  Ma.-% 
Sges Gesamtschwefel  Ma.-% 
T Temperatur  °C, K 
x Konzentration  Ma.-% 
x Molenbruch  mol/mol 
 
 
Griechische Buchstaben 
Δm Massendifferenz kg 
ΔRH°25 Änderung der Reaktionsenthalpie (1 bar, 25°C)  kJ/mol 
Λ Optische Basizität  
λ Verbrennungsluftverhältnis  
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abs. absolut 
an analysenfeucht 
ASV Ascheschmelzverhalten 
bes. besonders 
BGL British Gas-Lurgi 
BGL-V British Gas-Lurgi-Vergaser 
BO bridging oxygens 
BRAM Brennstoff aus Müll 
bzw. beziehungsweise 
ca. circa 
CCP Clean Coal Power 
d.h. das heißt 
EDS Energiedispersive Röntgenspektroskopie 
FDV Festbett-Druck-Vergaser 
GC Gaschromatograph 
GG Gleichgewicht 
GGS Gleichgewichtsstufe 
GSP Gaskombinat Schwarze Pumpe 
GUD Gas- und Dampfturbinen-Kraftwerk 
IC Ionenchromatographie 
IEC Institut für Energieverfahrenstechnik und Chemieingenieurwesen 
IGCC Integrated Gasification Combined Cycle 
IMCC Ideal Mixing of Complex Components 
i.N. im Normzustand 
KEMS Knudsen-Effusions-Massenspektrometrie 
KWST Kohlenwasserstoff 
MR Modellrechnung 
MS Massenspektrometer/Massenspektrometrie 
NBO non-bridging oxygens 
n.b. nicht bestimmt 
PVC Polyvinylchlorid 
RDF Röntgendiffraktometrie 
rel. relativ 
REM Rasterelektronenmikroskop 
RFA Röntgenfluoreszenzanalyse 
SF Splittfaktor 
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SMWK Sächsisches Staatsministerium für Wissenschaft und Kunst 
SNG Substitute Natural Gas 
SRF solid recovered fuels 
SVZ Sekundärrohstoff-Verwertungszentrum 
TGA thermogravimetrische Analyse 
TGA-MS Thermogravimetrische Analyse gekoppelt mit Massenspektroskopie 
TÖF Teer-Öl-Feststoff 
unbeh. unbehandelt 
u.a. und andere 
VM Vergasungsmittel 
VS Vergasungsstoff 
WHG Wiederholungsgrenze 
z.B. zum Beispiel 
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Tabelle A1: Angewandte Analysemethoden 
Methode Angabe Ermittlung Messfehler/Nachweisgrenze 
Elementar-
analyse 
C, H, N, SC, O, 
Wassergehalt, 
Asche in Ma.-% 
-C, H, N nach DIN 51732 
-Wassergehalt (Analysenfeuchte) 
nach DIN 51718 
-verbrennlicher Schwefel SC als 
Differenzbetrag aus Gesamtschwe-
fel Sges (DIN 51732) und Asche-
schwefel SA (DIN 51732) 
-Aschegehalt nach DIN 51719 
-O als Differenzbetrag (O = Ein-
waage - Wasser - C - H - N - SC - 
Asche) 
 
-C: WHG1) 0,6 Ma.-% abs. 
-H: WHG 0,25 Ma.-% abs. 
-N: WHG 0,1 Ma.-% abs. 
-Sges, SA: WHG 0,001 Ma.-% 
abs. 
-Analysenfeuchte: WHG 0,2 
Ma.-% abs. 
Immediat-
analyse 
Cfix, Flüchtige, 
Asche in Ma.-% 
-flüchtige Bestandteile nach DIN 
51720 
-Aschegehalt nach DIN 51719 
-fester Kohlenstoff Cfix als Diffe-
renzbetrag (Cfix = Einwaage - 
Flüchtige - Asche) 
-Aschegehalt: WHG 2 % rel.  
-Flüchtige: WHG 3 % rel.  
Gesamt-
chlorgehalt 
Clges Gesamtchlorgehalt nach DIN 
51727 
Clges: WHG 0,02 Ma.-% abs. 
 
RFA - Asche Angabe Haupt-
elemente in 
oxidiertem 
Zustand in 
Ma.-%,  
Angabe Spurstof-
fe elementar in 
Ma.-% 
-SiO2, Al2O3, CaO, MgO, K2O, 
Na2O, Fe2O3, SO3, BaO und P2O5 
nach DIN 51729-10 an veraschter 
und als Schmelztablette aufbereite-
ter Probe, Veraschungstemperatur 
815 °C 
-Spurstoffe: Cu, Zn, Pb, Cr, Mn, Ni, 
Sn, Sb, V, Sr, Co, Mo, Cd, As  
-Cl: Bestimmung an veraschter 
Pulverprobe 
-Abweichungen: RFA an Pulver-
probe verascht oder unverascht, 
Veraschungstemperatur 450°C 
oder 815°C 
-Hauptelemente: untere 
Nachweisgrenze < 550 ppm 
(Wert für Na2O) 
-Spurstoffe: untere Nach-
weisgrenze < 10 ppm 
1) Wiederholungsgrenze (WHG), Angabe in Prozentpunkten (absolut, abs.) oder relativ (rel.) 
zum Mittelwert 
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B Untersuchungen an Ansatzproben 
 
B.1 Ansatzproben - Übersicht, Elementar- und Immediatanalyse 
 
Tabelle B1: Probenübersicht 
Bezeichnung Betriebsperiode Entnahmestelle 
Ansatz 1 III 04 (11.06.-06.07. 2004) Reaktorkuppel, Grenze 
Ansatz-Gasfreiraum 
Ansatz 2a V 04 (13.08.-23.08. 2004) Reaktorkuppel, direkt an 
Grenze Ansatz-Reaktorwand 
Ansatz 2b V 04 (13.08.-23.08. 2004) Reaktorkuppel, aus mittlerer 
Ansatzschicht 
Ansatz 3 IIV 04 (27.11.-20.12. 2004) Eingang Rohgasabgang 
 
Tabelle B2: Elementaranalyse 
Komponente Ansatz 1 Ansatz 2a 1) Ansatz 2b Ansatz 3 
  Ma.-% Ma.-% Ma.-% Ma.-% 
C 80,8 n.b. 81,3 69,1 
H 0,4 n.b. 0,2 0,3 
N 0,3 n.b. 0,3 0,3 
Sc 0,7 n.b. 0,6 0,3 
O 0,0 n.b. 1,7 5,7 
Asche  17,8 n.b. 15,8 24,3 
Summe: 100,0  100,0 100,0 
1) zu geringe Probenmenge 
 
Tabelle B3: Immediatanalyse 
Komponente Ansatz 1 Ansatz 2a 1) Ansatz 2b Ansatz 3 
  Ma.-% Ma.-% Ma.-% Ma.-% 
Asche  17,8 n.b. 15,8 24,3 
Flüchtige  1,1 n.b. 1,7 7,2 
fixer Kohlenstoff  81,1 n.b. 82,5 68,5 
Summe: 100,0  100,0 100,0 
1) zu geringe Probenmenge 
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B.2 Thermogravimetrische Untersuchungen an Ansatz 1 
 
Bemerkung: Das Temperaturprogramm ist in drei Bereiche unterteilt. Um die Verflüch-
tigung von Aschekomponenten von der Wasserverdampfung unterscheiden zu können, 
wurde in den Segmenten 1.1 und 1.2 die Probe Ansatz 1 auf 110 °C aufgewärmt und 
30 min bei dieser Temperatur gehalten. Segment 1.3 ist durch eine Aufheizrate von 
5 K/min charakterisiert.  
 
Abbildung B1: TGA Ansatz 1 
 
 
B.3 Spektren TGA-MS-Messungen Ansatz 1 
 
Erläuterung: Prinzipiell muss jeder Messung eine Leermessung gegenübergestellt 
werden, da Temperatureffekte die Intensität des MS-Signals beeinflussen. Um einen 
Überblick über detektierbare Masse-Ladungsverhältnisse m/z zu erhalten, wurde zu-
nächst ein „Analog-Scan“ von m/z = 1 bis m/z = 200 durchgeführt. Aus dem Vergleich 
Leermessung-Probenmessung wurden auffällige Masse-Ladungsverhältnisse ausge-
wählt und in drei Messkampagnen genauer untersucht. Dabei wurden pro Messkam-
pagne (Proben- und Leermessung) nicht mehr als 10 unterschiedliche Masse-
Ladungsverhältnisse betrachtet. Dadurch ist eine höhere Genauigkeit gegenüber dem 
„Analog-Scan“ gewährleistet. Die in den Diagrammen dargestellten Kurven sind jeweils 
mit dem Masse-Ladungsverhältnis bezeichnet, wobei der Zusatz L die jeweilige Leer-
messung bezeichnet. 
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Abbildung B2: TGA-MS-Messungen 
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B.4 Eluatversuch Ansatz 1 
 
Berechnung der in Lösung gegangenen Stoffe: 
Die unbehandelte Anzatzprobe Ansatz 1 wurde mithilfe der Elementaranalyse und der 
RFA charakterisiert. Die Menge gelöster Stoffe ergibt sich aus den ermittelten Konzen-
trationen gelöster Stoffe im Filtrat (Ionenchromatographie, IC), der Filtratmenge, der 
Probeneinwaage und der Probenzusammensetzung. 
 
Tabelle B4: Ermittlung der in Lösung gegangenen Komponenten 
Zusammensetzung Ansatz 1 nach 
Elementaranalyse und RFA  Konzentration im Filtrat (IC)   
Element Ma.-%  Stoff mg/l   
H 0,280  Cl 38,07   
C 82,251  Br 0,66   
N 0,490  SO4 6,91   
O 7,535  Na 10,43   
Na  0,208  K 14,05   
Mg  0,036  Mg 3,49   
Al  0,741  Ca 5,77   
Si  4,052      
P  0,096  Einwaage: 10 g (wf)   
S 0,761  Lösung: 1100 ml   
Cl 0,660      
K  0,257  Anteil gelöster Stoffe im Filtrat:   
Ca  0,765  Element Ansatz unbeh. Filtrat gelöst 
Ti  0,282    g g Ma.-% 
V 0,003  Cl 0,066 0,042 63,5 
Cr 0,051  Br n.b. 0,001 n.b. 
Mn 0,007  S 0,076 0,003 3,3 
Fe  0,818  Na 0,021 0,011 55,3 
Co 0,001  K 0,026 0,015 60,1 
Ni 0,011  Mg 0,004 0,004 106,2 
Cu 0,062  Ca 0,076 0,006 8,3 
Zn 0,540      
As 0,002      
Sr 0,003      
Mo 0,002      
Cd 0,003      
Sn 0,006      
Sb 0,009      
Ba  0,018      
Pb 0,051      
Summe: 100,000      
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Annahme der in Lösung gegangenen Phasen: 
Der hohe Anteil an Cl, Na und K im Filtrat deuten darauf hin, dass aus der Ansatzprobe 
die Phasen KCl und NaCl in Lösung gegangen sind. Weiterhin besteht die Möglichkeit, 
dass MgCl2 und CaCl2 vorlagen. Zur Überprüfung wurden Phasenzu-
sammensetzungen angenommen und die Cl-Bilanz berechnet. Dabei wurden die Antei-
le der entsprechenden Phasen variiert. Ein Anteil von 100 Mol-% für KCl bedeutet, 
dass alles in Lösung vorliegende K aus KCl stammt. Über die Stöchiometrie der ange-
nommenen Phasen wird die Cl-Bilanz berechnet. 
 
Tabelle B5: Annahme von in Lösung gegangener Phasen  
Element Stoffmenge im 
Filtrat 
Phase Anteil Anteil Anteil 
  mol  Mol-% Mol-% Mol-% 
K 0,00040 KCl 100 100 100 
Na 0,00050 NaCl 100 100 100 
Mg 0,00016 MgCl2 100 100 0 
Ca 0,00016 CaCl2 100 0 0 
Cl 0,00118 Cl-Bilanz1) 129,3 102,5 75,7 
1) Stoffmenge an Cl in angenommenen Phasen bezogen auf Stoffmenge an Cl in Lösung 
 
Die Variation der Phasenzusammensetzung ergibt, dass der Großteil der in Lösung 
gegangenen Metalle in der Ansatzprobe in Form der entsprechenden Chloride vorliegt. 
Eine alternative Cl-Quelle kann NH4Cl sein, jedoch wurde kein Ammonium detektiert. 
 
C. Festbettproben 164
C Festbettproben 
 
C.1 Lageplan Festbettproben 
 
Tabelle C1: Lageplan 
Proben-
nummer 
Lage vertikal Lage horizon-
tal 
Beschreibung und Zuordnung Verga-
serzone 
repräsentati-
ve Probe 
 Abstand von 
Abstichdüse  
in m 
Abstand von 
Reaktorachse 
in m 
  
1 4,4 0 Pyrolysezone, Kohle-Abfallagglomerat  nein 
2 3,6 1,6 Übergang Vergasungszone, Koks-
Abfall-Gemisch 
nein 
3 3,6 0 Vergasungszone, Koks ja 
4 3,2 0 Vergasungszone, versinterte Koksag-
glomerate 
ja 
5 3,2 1,6 Vergasungszone, versinterte Koksag-
glomerate  
nein 
8 2,8 0 Vergasungszone, versinterte Koks-
Schlacke-Agglomerate 
ja 
9 2,8 1,6 Vergasungszone, versinterte Koks-
Schlacke-Agglomerate 
ja 
10 3,0 1 Vergasungszone, versinterte Koks-
Schlacke-Agglomerate, Eiseneinschlüs-
se 
ja 
12 1,8 1,5 Oxidationszone, versinterte Schlacke ja 
13 2,3 0,9 Oxidationszone, Koks-Schlacke-
Gemisch 
ja 
15 1,7 0 Oxidationszone, Koks ja 
17 2,0 0,5 Schlackepelz, Schlacke mit Koksein-
schlüssen 
ja 
19 1,6 1,3 Schlackepelz, körnige Schlacke und 
Koks 
nein 
20 1,6 0,5 Schlackepelz, körnige Schlacke und 
Koks 
ja 
22 1,6 0 Schlackebad, verglaste Schlacke mit 
Einschlüssen 
ja 
29 1,1 0 Schlackebad, verglaste Schlacke mit 
hellen Einschlüssen  
ja 
30 1,1 0,4 Schlackebad, verglaste Schlacke ja 
31 1,0 0,7 Schlackepelz, Schlacke-Koks-Gemisch nein 
32 0,9 0 Schlackebad, verglaste Schlacke ja 
33 0,9 0,6 Schlackepelz, Schlacke-Koks-Gemisch nein 
35 0,9 0,5 Schlackepelz, Schlacke-Koks-Gemisch nein 
36 0,5 0 Schlackebad, verglaste Schlacke ja 
37 0,7 0,5 Schlackepelz, Schlacke-Koks-Gemisch nein 
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C.2 Immediatanalyse Festbettproben 
 
Tabelle C2: Immediatanalyse 
Probennummer Flüchtige Cfix Asche Summe 
  Ma.-% Ma.-% Ma.-% Ma.-% 
1 84,85 5,92 9,22 100,00 
2 4,69 74,18 21,13 100,00 
3 11,44 40,79 47,77 100,00 
4 20,34 28,35 51,31 100,00 
5 4,14 54,22 41,65 100,00 
8 12,76 18,23 69,01 100,00 
9 3,24 6,92 89,84 100,00 
10 1,26 12,73 86,01 100,00 
12 0,00 3,37 96,63 100,00 
13 3,54 3,16 93,30 100,00 
15 3,40 28,13 68,47 100,00 
17 1,49 4,29 94,22 100,00 
19 5,21 66,12 28,66 100,00 
20 0,85 4,93 94,22 100,00 
22 0,00 1,78 98,22 100,00 
29 0,00 0,80 99,20 100,00 
30 0,00 0,40 99,60 100,00 
31 1,16 10,21 88,63 100,00 
32 0,00 0,30 99,70 100,00 
33 6,65 48,62 44,73 100,00 
35 3,20 30,15 66,65 100,00 
36 0,00 0,29 99,71 100,00 
37 0,46 6,21 93,33 100,00 
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C.3 Elementaranalyse Festbettproben 
 
Tabelle C3: Elementaranalyse 
Probennummer C H N Sc O Asche Summe 
  Ma.-% 
1 68,64 9,66 0,47 0,11 11,91 9,22 100,00 
2 75,65 0,63 0,63 0,73 1,22 21,13 100,00 
3 49,19 1,11 0,69 0,19 1,05 47,77 100,00 
4 42,69 2,27 0,76 0,18 2,79 51,31 100,00 
5 57,03 0,42 0,42 0,48 0,02 41,65 100,00 
8 27,18 1,24 0,46 0,03 2,08 69,01 100,00 
9 9,55 0,35 0,18 0,08 0,00 89,84 100,00 
10 13,26 0,17 0,16 0,40 0,00 86,01 100,00 
12 3,17 0,11 0,09 0,00 0,00 96,63 100,00 
13 6,17 0,38 0,15 0,00 0,00 93,30 100,00 
15 30,78 0,34 0,36 0,04 0,00 68,47 100,00 
17 5,85 0,11 0,11 0,00 0,00 93,93 100,00 
19 68,77 0,67 0,51 0,11 1,28 28,66 100,00 
20 5,54 0,14 0,10 0,00 0,00 94,22 100,00 
22 1,61 0,06 0,11 0,00 0,00 98,22 100,00 
29 0,67 0,04 0,09 0,00 0,00 99,20 100,00 
30 0,20 0,07 0,13 0,00 0,00 99,60 100,00 
31 10,95 0,12 0,12 0,17 0,00 88,63 100,00 
32 0,16 0,04 0,10 0,00 0,00 99,70 100,00 
33 53,62 0,86 0,54 0,26 0,00 44,73 100,00 
35 32,83 0,19 0,15 0,00 0,17 66,65 100,00 
36 0,14 0,04 0,11 0,00 0,00 99,71 100,00 
37 6,42 0,12 0,13 0,00 0,00 93,33 100,00 
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C.4 Ascheanalyse Festbettproben 
Die Veraschung der Festbettproben erfolgte bei 450 °C. Die RFA erfolgte nach DIN 
51729-10.  
 
Tabelle C4: Ascheanalyse  
 Proben- 
 nummer 1 2 3 4 5 8 9 10 12 13 15 17 
  Ma.-% 
 Na2O 2,65 4,11 2,20 2,15 2,23 2,46 3,20 2,80 4,10 3,32 2,71 3,10 
 MgO 2,75 3,60 3,70 3,25 3,52 3,31 3,36 3,33 3,20 3,46 3,52 3,36 
 Al2O3 31,85 23,52 12,20 13,38 16,81 12,62 13,00 12,30 14,23 12,56 13,06 13,10
 SiO2 21,60 24,10 34,73 34,74 30,77 35,13 38,79 36,19 37,07 36,59 36,78 37,65
 P2O5 0,90 0,97 3,79 4,00 2,90 3,49 3,20 4,20 3,10 3,32 3,52 3,20 
 SO3 7,27 10,75 5,07 4,36 8,49 3,26 3,35 4,08 3,35 2,39 3,22 2,28 
 Cl 3,61 0,76 1,52 1,54 0,78 1,13 0,80 0,70 0,67 1,21 1,21 0,95 
 K2O 1,55 4,09 1,45 1,28 1,63 1,30 1,01 0,98 1,69 1,31 1,51 1,04 
 CaO 20,91 8,23 20,86 19,88 15,97 23,87 20,67 20,69 16,92 23,36 21,21 24,13
 TiO2 3,97 0,94 1,48 1,57 1,41 1,36 1,32 1,34 1,18 1,30 1,34 1,15 
 V 0,00 0,02 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 
 Cr 0,06 0,16 0,06 0,10 0,10 0,11 0,12 0,12 0,20 0,12 0,10 0,12 
 Mn 0,08 0,15 0,17 0,20 0,18 0,21 0,20 0,20 0,17 0,21 0,21 0,19 
 Fe2O3 1,89 10,97 10,68 11,11 11,31 9,94 9,22 11,41 11,75 9,35 9,90 8,26 
 Co 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 
 Ni 0,01 0,11 0,03 0,07 0,16 0,05 0,05 0,06 0,10 0,03 0,04 0,05 
 Cu 0,19 0,30 0,55 0,74 0,59 0,59 0,52 0,56 1,40 0,67 0,72 0,69 
 Zn 0,27 6,06 0,80 0,85 2,18 0,56 0,66 0,46 0,48 0,31 0,47 0,31 
 Sr 0,05 0,04 0,07 0,05 0,04 0,06 0,04 0,05 0,04 0,06 0,05 0,05 
 Mo 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 
 Cd 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 
 Sn 0,01 0,03 0,02 0,04 0,02 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 
 Sb 0,02 0,02 0,02 0,04 0,03 0,01 0,01 0,01 0,02 0,01 0,01 0,00 
 BaO 0,19 0,06 0,29 0,35 0,18 0,36 0,34 0,37 0,27 0,36 0,30 0,30 
 Pb 0,15 0,97 0,27 0,26 0,67 0,13 0,10 0,14 0,03 0,05 0,10 0,05 
 Summe: 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
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Fortsetzung Tabelle C4 
 Proben- 
 nummer 19 20 22 29 30 31 32 33 35 36 37 
             
 Na2O 1,61 2,90 3,50 3,50 3,50 1,62 3,30 1,40 0,63 3,50 2,90 
 MgO 5,54 3,57 3,60 3,63 3,73 2,57 3,75 4,61 6,18 3,69 3,31 
 Al2O3 15,80 12,70 12,90 13,40 13,39 12,00 13,50 16,57 21,87 13,30 12,40 
 SiO2 22,48 36,58 36,84 36,55 38,23 24,40 38,32 23,92 25,69 37,91 32,33 
 P2O5 0,60 3,60 3,60 3,60 3,50 2,53 3,60 1,72 0,13 3,60 3,10 
 SO3 8,85 2,55 2,50 3,00 2,38 6,23 1,95 7,12 4,14 2,45 4,68 
 Cl 3,62 1,22 1,18 1,23 1,17 0,33 1,19 0,54 0,12 1,22 0,65 
 K2O 1,32 1,35 1,29 1,34 1,31 0,63 1,33 0,75 0,19 1,31 1,05 
 CaO 27,79 24,29 23,36 24,68 24,60 16,34 24,97 20,15 36,16 24,53 23,98 
 TiO2 0,79 1,32 1,28 1,34 1,33 0,84 1,36 0,90 0,81 1,34 1,29 
 V 0,01 0,01 0,01 0,01 0,01 0,02 0,01 0,02 0,01 0,01 0,01 
 Cr 0,14 0,10 0,11 0,11 0,12 0,24 0,12 0,28 0,05 0,12 0,21 
 Mn 0,18 0,22 0,22 0,22 0,23 0,20 0,23 0,19 0,18 0,22 0,23 
 Fe2O3 9,51 8,26 8,37 6,19 5,16 27,50 5,29 19,91 3,54 5,62 11,68 
 Co 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 
 Ni 0,10 0,03 0,04 0,03 0,03 0,15 0,03 0,13 0,01 0,03 0,08 
 Cu 0,22 0,53 0,50 0,45 0,60 3,92 0,34 0,86 0,02 0,43 1,46 
 Zn 0,70 0,28 0,24 0,24 0,23 0,14 0,23 0,46 0,05 0,24 0,19 
 Sr 0,09 0,07 0,05 0,06 0,06 0,04 0,06 0,07 0,10 0,06 0,07 
 Mo 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 
 Cd 0,01 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,01 0,00 0,00 0,00 
 Sn 0,05 0,01 0,01 0,01 0,01 0,02 0,01 0,02 0,01 0,01 0,01 
 Sb 0,03 0,01 0,00 0,00 0,00 0,03 0,00 0,03 0,00 0,00 0,01 
 BaO 0,14 0,36 0,37 0,38 0,39 0,17 0,39 0,14 0,08 0,39 0,30 
 Pb 0,40 0,05 0,03 0,03 0,03 0,07 0,02 0,21 0,02 0,02 0,05 
 Summe: 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
 
 
C.5 Mittlere Zusammensetzung der repräsentativen Proben  
 
Tabelle C5: Mittlere Zusammensetzung der repräsentativen Proben 
  Mittlere Zusammen-
setzung in Ma.-% 
Standardabweichung 
absolut in Ma.-% 
Standardabweichung 
relativ in % 
Al2O3 16,1 0,7 4,3 
SiO2 45,2 1,1 2,4 
CaO 27,9 2,6 9,3 
Fe2O3 10,7 2,9 26,7 
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C.6 Axiale Konzentrationsprofile ausgewählter Aschekomponenten über die 
Festbetthöhe 
 
Bemerkung: Die dargestellten Konzentrationsverläufe entsprechen den Werten aus der 
Tabelle C4, wobei nur die in Tabelle C1 als repräsentativ gekennzeichneten Proben 
berücksichtigt sind. Die Höhenangaben entsprechen den Angaben im Lageplan auf 
Seite 164 (Tabelle C1). Der Vergasungsstoffzusammensetzung wurde willkürlich die 
Festbetthöhe 5 m zugeordnet (rote Punkte). 
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Abbildung C1: Axiale Konzentrationsprofile ausgewählter Aschekomponenten - Fest-
bettproben 
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C.7 Vergleich Aschezusammensetzung Festbettproben Reaktorachse-
Randbereich 
 
Tabelle C6: Aschezusammensetzungen Festbettproben aus axialer Lage (entlang 
Reaktorachse, Mitte) und Randlage (Rand) 
Probenbezeichnung: 3 2 4 5 8 9 
Lage horizontal: Mitte Rand Mitte Rand Mitte Rand 
Höhe über Abstichdüse: 3,6 m 3,2 m 2,8 m 
Komponente Ma.-% 
Na2O 2,20 4,11 2,15 2,23 2,46 3,20 
MgO 3,70 3,60 3,25 3,52 3,31 3,36 
Al2O3 12,20 23,52 13,38 16,81 12,62 13,00 
SiO2 34,73 24,10 34,74 30,77 35,13 38,79 
P2O5 3,79 0,97 4,00 2,90 3,49 3,20 
SO3 5,07 10,75 4,36 8,49 3,26 3,35 
Cl 1,52 0,76 1,54 0,78 1,13 0,80 
K2O 1,45 4,09 1,28 1,63 1,30 1,01 
CaO 20,86 8,23 19,88 15,97 23,87 20,67 
TiO2 1,48 0,94 1,57 1,41 1,36 1,32 
Fe2O3 10,68 10,97 11,11 11,31 9,94 9,22 
Cu 0,55 0,30 0,74 0,59 0,59 0,52 
Zn 0,80 6,06 0,85 2,18 0,56 0,66 
Pb 0,27 0,97 0,26 0,67 0,13 0,10 
Summe: 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 
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D Bilanz 
 
D.1 Chemische Zusammensetzung der VS-Proben 
 
Tabelle D1: Chemische Zusammensetzung der VS-Proben 
Probennummer: Einheit VS1 VS2 VS3 VS4 VS5 VS6 VS7 VS8 VS9 
Elementaranalyse 
C 60,04 49,54 53,47 50,16 53,05 54,96 48,62 54,45 53,80 
H 6,43 5,32 5,95 5,50 5,71 6,19 5,47 5,64 6,14 
N 0,85 1,21 1,14 1,23 1,32 1,24 1,28 1,19 1,15 
O 17,69 18,36 18,94 18,88 18,21 16,13 17,68 19,73 18,42 
Sc 0,27 0,22 0,21 0,21 0,29 0,25 0,26 0,31 0,31 
Asche 14,73 25,35 20,28 24,03 21,42 21,23 26,69 18,68 20,19 
Summe: 
Ma.-% wf 
100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
Wasser Ma.-% an 3,43 3,41 3,91 3,96 3,99 3,06 2,68 3,74 2,24 
Clges Ma.-% wf 1,18 0,90 1,21 0,93 0,84 1,03 1,00 0,91 1,40 
Immediatanalyse 
Asche  14,73 25,35 20,28 24,03 21,42 21,23 26,69 18,68 20,19 
Flüchtige  63,18 55,22 60,24 56,57 56,35 59,82 54,75 56,74 62,00 
Cfix 22,10 19,42 19,48 19,40 22,23 18,95 18,57 24,58 17,81 
Summe: 
Ma.-% wf 
100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
Aschezusammensetzung (Veraschung bei 450 °C) 
SiO2 31,06 39,57 35,22 39,73 40,70 38,58 42,91 38,82 38,42 
CaO 16,90 15,27 17,33 16,27 16,22 15,38 15,18 15,64 15,65 
Al2O3 16,80 12,49 13,89 12,27 12,04 14,57 13,04 13,02 14,22 
Fe2O3 9,56 9,30 7,80 7,23 6,50 8,30 6,56 7,77 6,90 
SO3 7,80 5,80 6,50 6,20 5,60 5,90 4,60 6,90 5,90 
Cl 3,80 3,60 4,50 3,50 3,10 3,20 3,60 3,40 3,90 
Na2O 3,40 3,60 3,40 3,40 3,50 3,50 3,70 3,50 3,60 
MgO 2,85 2,65 2,62 2,87 3,27 2,66 2,55 3,07 2,77 
P2O5 2,20 2,70 3,30 2,90 3,90 2,80 2,70 2,80 2,80 
K2O 1,38 1,97 1,82 1,95 1,87 1,76 2,05 1,89 1,93 
TiO2 2,85 1,60 2,04 1,62 1,50 1,75 1,60 1,68 1,99 
BaO 0,22 0,21 0,26 0,24 0,19 0,21 0,27 0,20 0,22 
Cu 0,35 0,31 0,39 0,29 0,58 0,40 0,31 0,41 0,39 
Zn 0,28 0,28 0,37 0,71 0,46 0,41 0,34 0,34 0,63 
Pb 0,106 0,24 0,14 0,36 0,15 0,15 0,18 0,15 0,23 
Cr 0,12 0,12 0,13 0,11 0,14 0,13 0,13 0,12 0,14 
Mn 0,13 0,17 0,14 0,15 0,12 0,15 0,12 0,13 0,13 
Ni 0,044 0,048 0,040 0,045 0,040 0,040 0,045 0,042 0,040 
Sn 0,062 0,022 0,030 0,045 0,030 0,027 0,030 0,027 0,038 
Sb 0,026 0,013 0,027 0,034 0,019 0,017 0,019 0,020 0,031 
V 0,005 0,007 0,006 0,010 0,008 0,008 0,008 0,008 0,010 
Sr 0,057 0,043 0,051 0,047 0,050 0,040 0,044 0,051 0,042 
Co 0,004 0,006 0,005 0,006 0,006 0,005 0,005 0,005 0,006 
Mo 0,002 0,002 0,003 0,003 0,002 0,002 0,003 0,003 0,003 
As 0,002 0,00 0,000 0,002 0,001 0,002 0,002 0,002 0,002 
Summe: 
Ma.-% 
100,001 100,000 99,999 99,995 100,003 99,998 99,999 99,997 99,998
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D.2 Mittlere VS-Zusammensetzung 
 
Tabelle D2: Mittlere VS-Zusammensetzung 
Komponente  mittlere VS-
Zusammensetzung 
ohne VS-Probe 1 
Standardabweichung 
absolut 
Standardabweichung 
bezogen auf Mittelwert 
 Ma.-% 
C  50,38 5,202 10,33 
H 5,53 0,100 1,80 
N 1,18 0,004 0,31 
O 17,63 0,956 5,42 
Sc 0,25 0,002 0,71 
Clorg 0,22 0,038 17,27 
Wasser  3,37 0,431 12,81 
SiO2 8,45 2,172 25,70 
CaO 3,40 0,152 4,46 
Al2O3 2,82 0,111 3,94 
Fe2O3 1,62 0,094 5,83 
SO3 1,26 0,012 0,96 
Cl 0,77 0,015 2,01 
Na2O 0,76 0,013 1,68 
MgO 0,60 0,005 0,77 
P2O5 0,64 0,009 1,40 
K2O 0,41 0,005 1,20 
TiO2 0,37 0,002 0,48 
BaO 4,9E-02 1,2E-04 0,24 
Cu 8,1E-02 2,7E-04 0,33 
Zn 9,4E-02 1,2E-03 1,23 
Pb 4,4E-02 3,9E-04 0,89 
Cr 2,7E-02 1,3E-05 0,05 
Mn 3,0E-02 3,9E-05 0,13 
Ni 9,2E-03 3,3E-06 0,04 
Sn 6,6E-03 3,2E-06 0,05 
Sb 4,7E-03 2,5E-06 0,05 
V 1,7E-03 1,1E-07 0,01 
Sr 9,8E-03 1,5E-06 0,01 
Co 1,2E-03 3,8E-08 0,003 
Mo 5,4E-04 2,6E-08 0,005 
As 3,0E-04 4,0E-08 0,01 
Summe: 100,00   
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D.3 Chemische Zusammensetzung und Ascheschmelzverhalten (ASV) der 
Schlackeproben 
 
Tabelle D3: Chemische Zusammensetzung und ASV der Schlackeproben 
Probenbezeichnung  Einheit S1 S2 S3 S4 S5 S6 S7 S8 S9 
Elementaranalyse: 
C 4,24 7,04 4,80 1,67 2,14 1,41 3,22 3,49 7,93 
H 0,07 0,09 0,07 0,05 0,05 0,05 0,06 0,06 0,07 
N 0,05 0,05 0,05 0,04 0,04 0,04 0,04 0,04 0,05 
O 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 
SC 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 
Asche 95,64 92,82 95,08 98,24 97,77 98,50 96,68 96,41 91,95 
Summe: 
Ma.-% wf
100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
Wasser Ma.-% an 3,43 3,41 3,91 3,96 3,99 3,06 2,68 3,74 2,24 
Clges Ma.-% wf 1,18 0,90 1,21 0,93 0,84 1,03 1,00 0,91 1,40 
Immediatanalyse: 
Asche  95,64 92,82 95,08 98,24 97,77 98,50 96,68 96,41 91,95 
Flüchtige  0,45 0,67 0,79 0,25 0,34 0,43 0,60 0,50 1,16 
Cfix 3,91 6,51 4,13 1,51 1,89 1,07 2,72 3,09 6,89 
Summe: 
Ma.-% wf
100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
Aschezusammensetzung: 
SiO2 36,11 37,58 38,01 38,15 39,91 39,33 40,08 38,61 38,93 
CaO 29,36 29,67 29,72 28,58 27,19 28,22 26,97 27,46 27,93 
Al2O3 14,51 14,25 13,51 13,18 13,72 13,81 13,44 13,66 13,31 
Fe2O3 7,73 5,78 6,08 6,66 5,63 5,87 6,84 6,73 5,93 
SO3 1,09 0,97 0,89 0,95 0,68 0,77 0,87 0,90 0,85 
Cl 0,60 0,76 0,74 0,73 0,77 0,60 0,63 0,66 0,70 
Na2O 2,12 2,68 2,67 2,65 2,87 2,65 2,38 2,64 3,15 
MgO 2,40 2,54 2,54 2,72 2,79 2,69 2,59 2,84 2,82 
P2O5 2,87 2,63 2,73 2,91 3,14 2,84 2,91 3,11 2,84 
K2O 0,86 0,88 0,81 0,91 0,98 0,94 1,00 1,02 1,14 
TiO2 1,21 1,27 1,28 1,33 1,21 1,26 1,26 1,30 1,35 
BaO 0,17 0,18 0,20 0,22 0,18 0,19 0,19 0,19 0,20 
Cu 0,44 0,30 0,30 0,36 0,42 0,34 0,35 0,39 0,30 
Zn 0,12 0,12 0,15 0,24 0,15 0,13 0,14 0,12 0,18 
Pb 0,016 0,018 0,020 0,027 0,022 0,019 0,020 0,019 0,021 
Cr 0,120 0,100 0,100 0,100 0,100 0,100 0,090 0,090 0,100 
Mn 0,150 0,150 0,140 0,160 0,120 0,130 0,130 0,150 0,140 
Ni 0,046 0,031 0,030 0,038 0,040 0,032 0,038 0,036 0,029 
Sn 0,007 0,006 0,007 0,011 0,008 0,007 0,008 0,008 0,008 
Sb 0,004 0,004 0,008 0,011 0,009 0,006 0,009 0,009 0,009 
V 0,007 0,006 0,006 0,009 0,006 0,006 0,007 0,008 0,007 
Sr 0,047 0,046 0,049 0,047 0,045 0,047 0,048 0,049 0,048 
Co 0,006 0,005 0,004 0,004 0,004 0,005 0,005 0,004 0,004 
Mo 0,002 0,002 0,001 0,002 0,002 0,002 0,002 0,002 0,002 
As 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
Ascheschmelzverhalten: 
Sintertemperatur 1055 1070 1070 1050 1060 1065 1050 1040 1060 
Erweichungstemperatur 1135 1128 1130 1124 1120 1125 1105 1115 1120 
Sphärischtemperatur 1145 1145 n.b. 1130 1128 1135 1122 1129 1130 
Halbkugeltemperatur 1151 1147 1147 1137 1133 1140 1125 1133 1137 
Fließtemperatur 
°C 
1225 1238 1220 1230 1230 1190 1195 1230 1215 
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D.4 Erläuterung der Berechnung der Rohgaszusammensetzung  
 
Tabelle D4: Berechnung der Rohgaszusammensetzung 
Gaskompo-
nente 
Rohgasmenge Zusammensetzung mit 
KWST 
Bilanzwerte 
  m³/h i.N. Vol.-% m³/h i.N. 
CO 9510,9 37,8 9510,9 
CO2 5298,5 21,1 5298,5 
CH4 4679,7 18,6 4679,7 
H2 3901,4 15,5 3901,4 
N2 1399,9 5,6 1399,9 
Ethan 0,0 0,6 138,4 
Ethen 0,0 0,3 65,4 
Benzol 0,0 0,7 173,2 
Summe: 24790,3 100,0 25167,4 
 
Die Rohgasmengenströme für CO, CO2, CH4 und H2 stammen aus der Auswertung der 
Betriebskurven. Die N2-Menge ergibt sich aus der Stoffbilanz. Die angegebenen Kon-
zentrationen der KWST Ethan, Ethen und Benzol stammen aus Betriebsangaben. Die 
Berechnung der Gaszusammensetzung inklusive der KWST erfolgte so, dass die 
Konzentrationen der KWST bei einer Veränderung der Stickstoffmenge konstant blei-
ben. 
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D.5 Ermittlung der mittleren TÖF-Zusammensetzung - TÖFA 
 
Tabelle D5: Mittlere TÖF-Zusammensetzung - TÖFA 
  TÖF11) TÖF22) Leichtöl2) mittlere TÖF-
Zusammensetzung 
TÖFA 
 Ma.-% 
C 73,95 66,69 78,81 70,78 
H 2,41 6,13 9,15 4,53 
N 0,73 0,67 1,53 0,74 
S  0,57 0,00 0,81 0,31 
Cl 0,00 0,61 0,23 0,30 
O 1,45 0,00 9,14 1,18 
Asche 20,89 25,90 0,33 22,16 
Summe: 100,00 100,00 100,00 100,00 
 
Anteil Leichtöl an mittlerer TÖF-Zusammensetzung: 5,4 Ma.-% 2) 
1) Angaben aus [1]  
2) Angaben aus [79] 
 
Erläuterung zur Berechnung der mittleren Zusammensetzung:  
Aus TÖF1 und TÖF2 wurden die Mittelwerte gebildet. Unter Beachtung des durch-
schnittlichen Anteils der Leichtölfraktion am TÖF und der gemittelten Zusammenset-
zung von TÖF1 und TÖF2 wurde die Zusammensetzung von TÖFA berechnet. 
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E Stoffdatenbank 
 
E.1 Übersicht über berücksichtigte Mischphasen 
 
Tabelle E1: Verwendete Mischphasen aus FACT 5.3-Datenbankpaket 
Mischphase  Kommentar 
Gas_real Gasphase unter Beachtung des Realgasverhaltens 
FTmisc-FeLQ - Fe-liq - flüssige Eisenphase mit Cu, Ca, Al, Zn, Pb u.a., beinhaltet 
auch die Lösung von C, S, P und O 
- M*O Associate-Model 
FTmisc-FeCu - fcc_Fe-Cu - feste Mischphase aus Fe und Cu 
- Abbildung eventueller Erstarrung flüssiger Fe- und Cu-Phasen 
FTmisc-SPHA - Sphalerite feste Zn-FeS-Mischphase, Niedertemperaturbereich 
FTmisc-WURT - Wurtzite feste Zn-FeS-Mischphase, Hochtemperaturbereich 
FTmisc-Pyrr - Pyrrhotite - feste Mischphase zur Abbildung von Pyrrhotin 
- mögliche Mischungslücke 
FTmisc-Fe9S - Fe9S10 feste Mischung aus Fe9S10(Fe9S) - (Fe9S) 
FToxide-SLAGA - ASlag-
liq 
- flüssige Oxidmischung 
- Lösung von S und Cl berücksichtigt, ideal gelöst 
- optimiert für Oxide von Al, Ca, Fe(II), Fe(III), Mg, Si 
- Anpassung für K2O und Na2O weniger genau 
- modifiziertes quasichemisches Modell 
- Mischungslücke bei hohem SiO2-Anteil 
FToxide-SPIN - Spinel - feste Mischphase mit Spinellstruktur 
- Mischungslücke zwischen Al-reichen und Fe(III)-reichen 
Spinellen möglich 
FToxid-MwO_A - AMon-
oxide 
- Mischphase aus FexO, CaO, MgO, MgO-FexO 
- Mischungslücke falls CaO vorhanden 
FToxid-cPyr - Clinopyro-
xene 
- feste Mischphase 
- MSiO3 - MAl2SiO6 - MFe2SiO6 Mischung mit M = Fe(II), Ca, 
Mg) 
- Mischungslücke, falls CaO vorhanden  
FToxid-oPyr - Orthopyro-
xene 
- feste Mischphase 
- MSiO3 - MAl2SiO6 - MFe2SiO6 Mischung mit M = Fe(II), Ca, 
Mg 
- Mischungslücke möglich, falls CaO vorhanden 
FToxid-pPyr - Protopyro-
xene 
- feste Mischphase 
- MSiO3 - MAl2SiO6 - MFe2SiO6 Mischung mit M = Fe(II), Ca, 
Mg 
- Mischungslücke möglich, falls CaO vorhanden 
FToxid-LcPyr - LowClino-
pyroxene 
- feste Mischphase aus CaMgSi2O6 - Mg2Si2O6  
- Mischungslücke möglich, falls CaO vorhanden 
FToxid-WOLLA - AWol-
lastonite 
feste Mischphase aus CaSiO3 mit MgSiO3, FeSiO3, MnSiO3 
FToxid-Mel_ - Melilite - Melilith  
- (Ca,Pb)2[Zn,Mg,Fe2+,Fe3+,Al]{Fe3+,Al,Si}2O7 
FToxide-Oliv - Olivine - Olivinphase (feste Mischung aus Fayalit, Fosterit, Tephrotit) 
- Mischungslücke möglich, falls CaO vorhanden 
FToxid-MulF - Mullite feste Mischung aus Al6Si2O13 mit Fe(III) 
FToxide-CORU - 
M2O3(Corundum) 
feste Mischung aus Al2O3-Cr2O3-Fe2O3 mit Korundstruktur 
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Fortsetzung Tabelle E1: 
Mischphase  Kommentar 
FToxid-ZNIT - Zincite - feste Mischphase aus ZnO mit FeO, Fe2O3, MgO 
- nur gültig bei hohem ZnO-Anteil 
FToxid-Will - Willemite feste Mischphase aus Zn2SiO4 mit Fe2SiO4 und Mg2SiO4 
FToxid-PbO_ - PbO-ZnO feste Mischphase aus PbO mit ZnO 
FToxid-NCSO - 
(Na2,Ca)Na2CaSi3O9 
feste Mischphase aus Na4CaSi3O9 - Na2Ca2Si3O9 
FTsalt-ACL_B - BAlkCl-
ss_rocksalt 
- feste Mischphase mit Steinsalzstruktur (KCl, NaCl, CaCl, 
FeCl, MgCl) 
- Ausbildung von 2- und 3-Phasen-Mischungslücken möglich 
FTsalt-ALOH - 
K,Rb,Cs,[Na]//OH(HT) 
feste Hydroxidphase mit KOH und NaOH 
FTsalt-AMX4A - 
AAlk2MX4 
- feste Mischphase aus Na2MgCl4, K2MgCl4, Na2CaCl4, 
K2CaCl4, Na2FeCl4, K2FeCl4  
- Ausbildung von 2- und 3-Phasen-Mischungslücken möglich 
FTsalt-KCOH - KCl-
KOH(ss) 
- feste KCl-KOH-Mischung 
- Ausbildung einer 2-Phasen-Mischungslücke möglich 
FTsalt-NCOA - NaOH-
[NaCl](ss) 
feste Mischphase aus NaOH mit NaCl (NaOH-reich, Molen-
bruch NaCl < 0,6) 
FTsalt-NCOB - NaCl-
[NaOH](ss) 
feste Mischphase aus NaCl mit NaOH (NaCl-reich, Molenbruch 
NaOH < 0,6) 
FTsalt-NKCB - Na2CO3-
[K2CO3](HT) 
feste Mischphase aus Na2CO3 mit K2CO3 (Molenbruch 
K2CO3 < 0,5) 
FTsalt-PRVKA - AAMX3-
Perovskite 
- feste Mischphase aus Chloriden mit Perowskitstruktur 
- NaMgCl3, KMgCl3,  aCaCl3, KCaCl3, KFeCl3, NaFeCl3 
- Ausbildung von 2-und 3-Phasen-Mischungslücken möglich 
FTsalt-SALTB - BSalt-
liquid 
- flüssige Mischphase aus Chloriden (KCl, NACl, MgCl, CaCl, 
FeCl2, FeCl3, verdünnt mit den entsprechenden Metallhydroxi-
den und -oxiden) 
- Ausbildung von 2- und 3-Phasen-Mischungslücken möglich 
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E.2 Auflistung aller berücksichtigten Phasen und Komponenten 
 
Gasphase aus Datenbank Fact 5.3: 
gas_real      
H N2O5 P4 C2Cl4 SCl2 FeCl 
H2 HNO PH C2Cl6 ClSSCl FeCl2 
C N2H5OH PH2 C6Cl6 SOCl2 FeCl3 
C2 HONO(g) PH3 CHCl SO2Cl2 (FeCl2)2 
C3 HONO(g2) CP CH3Cl SPCl3 (FeCl3)2 
C4 HONO2 CHP CH2Cl2 Ar NaFeCl4 
C5 NCO PN CHCl3 K MgFe2Cl8 
CH HNCO PO ClCN K2 AlCl6Fe 
CH2 Na PO2 ClO KH FeAl2Cl8 
CH3 Na2 (P2O3)2 ClO2 KCN KFeCl3 
CH4 NaH (P2O5)2 Cl2O (KCN)2 CaFe2Cl8 
N NaCN S HOCl KO Cu 
N2 (NaCN)2 S2 COCl KOH Cu2 
N3 NaO S3 COCl2 (KOH)2 CuO 
NH NaOH S4 ONCl K2SO4 CuS 
NH2 (NaOH)2 S5 NO2Cl KCl CuCl 
NH3 Mg S6 NaCl (KCl)2 (CuCl)3 
HNNH Mg2 S7 (NaCl)2 KMgCl3 Zn 
N2H4 MgH S8 MgCl KAlCl4 ZnS 
CN MgN HS MgCl2 K2Al2Cl8 ZnCl2 
C2N MgO H2S (MgCl2)2 Ca Pb 
CNN(g) MgOH H2S2 NaMgCl3 Ca2 Pb2 
CNN(g2) Mg(OH)2 CS Na2MgCl4 CaH PbH 
(CN)2 Al CS2 Na2Mg2Cl6 CaO PbO 
C4N2 Al2 NS AlCl CaOH PbS 
HCN AlH SO AlCl2 Ca(OH)2 PbCl 
O AlC SO2 AlCl3 CaS PbCl2 
O2 AlN SO3 Al2Cl6 CaCl PbCl4 
O3 AlO SSO OAlCl CaCl2 SiC 
OH AlO2 O2S(OH)2 NaAlCl4 CaAl2Cl8  
H2O Al2O COS Na2Al2Cl8 CaAl3Cl11  
HOO (AlO)2 Na2SO4 MgAl2Cl8 KCaCl3  
HOOH AlOH(g) MgS MgAl3Cl11 Ti  
CO AlOH(g2) AlS SiCl TiO  
C2O OAlOH Al2S2 SiCl2 TiS  
CO2 Si SiS SiCl3 TiCl  
C3O2 Si2 SiS2 SiCl4 TiCl2  
HCO Si3 PS SiH3Cl TiCl3  
H2CO SiH P4S3 SiH2Cl2 TiCl4  
CH3OH SiH4 Cl SiHCl3 Ti2Cl6  
HCOOH SiC2 Cl2 SiCH3Cl3 OTiCl  
NO Si2C HCl PCl TiOCl2  
N2O SiN CCl PCl3 Fe  
NO2 Si2N CCl2 PCl5 FeO  
NO3 SiO C2Cl2 OPCl3 Fe(OH)2  
N2O3 P CCl3 SCl Fe(CO)5  
N2O4 P2 CCl4 S2Cl FeS  
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Stöchiometrisch kondensierte Phasen aus Datenbank FACT 5.3: 
 
(CaO)(SiO2)2(H2O)2(s) Al2SiO5_sillimanite(s2) Ca3N2(s) 
(CaO)12(SiO2)6(H2O)7(s) Al2TiO5(liq) Ca3P2(s) 
(CaO)2(PbO2)(s) Al2TiO5_tialite(s) Ca3Si2O7_rankinite(s) 
(CaO)3(SiO2)2(H2O)3(s) Al4C3(s) Ca3SiO5_hatrurite(s) 
(CaO)4(SiO2)6(H2O)5(s) Al4Ca_al4ca(s) Ca3Ti2O6(s) 
(CaO)5(SiO2)6(H2O)3(s) Al4TiO8(s) Ca3Ti2O7(s) 
(CaO)6(SiO2)6(H2O)(s) Al6Si2O13_mullite(s) Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) 
(CaO)8(SiO2)6(H2O)3(s) AlCl3(liq) Ca5Ti4O13(s) 
(Cu2O)(Fe2O3)(liq) AlCl3(s) CaAl12O19(s) 
(Cu2O)(Fe2O3)(s) AlN(s) CaAl2O4(s) 
(Cu2O)(Fe2O3)(s2) AlP(s) CaAl2Si2O7(OH)2(H2O)_(s) 
(CuO)(CuSO4)(s) AlPO4(s) CaAl2Si2O8_anorthite(s2) 
(CuO)(Fe2O3)(liq) AlPO4(s2) CaAl2SiO6_ca-tscherma(s) 
(CuO)(Fe2O3)(s3) AlPO4(s3) CaAl4O7(s) 
(FeO)(TiO2)_ilmenite(s) AlS(liq) CaAl4Si2O10(OH)2_marg(s) 
(FeO)2(TiO2)(liq) C_graphite(s) CaAlCl5(s) 
(FeO)2(TiO2)_ulvospin(s) C2Na2(liq) CaC2(s2) 
(MgO)(Fe2O3)(s) Ca(liq) CaCl2(liq) 
(Na2O)(SiO2)(liq) Ca(NO3)2(s) CaCl2_hydrophilite(s) 
(Na2O)(SiO2)2(liq) Ca(OH)2_portlandite(s) CaCO3_aragonite(s) 
(Na2O)(TiO2)3(s) Ca(s) CaCO3_calcite(s2) 
(Na2O)(TiO2)6(s) Ca(s2) CaFe2O4(s) 
(Na2O)2(SiO2)(liq) Ca2Al2SiO7_gehlenite(s) CaFe4O7(s) 
(P2O5)2(s) Ca2Al3Si3O12(OH)_clin(s) CaFeCl5(s) 
(PbO)(Al2O3)(s) Ca2Al3Si3O12(OH)_zoi(s2) CaFeSi2O6_hedenbergit(s) 
(PbO)(Al2O3)6(s) Ca2Fe2O5(s) CaH2(s) 
(PbO)(PbCO3)(s) Ca2FeSi2O7_fe-akerman(s) CaMg(CO3)2_dolomite(s) 
(PbO)(TiO2)(s2) Ca2Mg2Al28O46(s) CaMg2(s) 
(PbO)2(Al2O3)(s) Ca2Mg5Si8O22(OH)2_tre(s) CaMg2Al16O27(s) 
(PbO)2(PbSO4)(s) Ca2MgSi2O7_akermanite(s) CaMgSi2O6_diopside(cl(s) 
(PbO)4(PbSO4)(s) Ca2P2O7(liq) CaO(CaCl2)4(s) 
(ZnO)2(TiO2)(s) Ca2P2O7(s) CaO(CaCl2)4(s2) 
Al(liq) Ca2P2O7(s2) CaO(liq) 
Al(s) Ca2Pb(s) CaO_lime(s) 
Al2(SO4)3(s) Ca2Si'_ca2si(s) CaO2(s) 
Al2Ca'_al2ca(s) Ca2SiO4_alpha(s3) CaO6P2(liq) 
Al2Fe2O6(s) Ca2SiO4_alpha-prime(s2) CaO6P2_beta(s) 
Al2O3(liq) Ca2SiO4_gamma(olivine(s) CaOHCl(s) 
Al2O3_corundum(alpha(s4) Ca2Ti2O5(s) CaOMgOSiO2_monticelli(s) 
Al2O3_delta(s2) Ca2Ti2O5(s2) CaPb(s) 
Al2O3_gamma(s) Ca2ZnSi2O7_hardystoni(s) CaS(s) 
Al2O3_kappa(s3) Ca3(PO4)2(s2) CaSi_casi(s) 
Al2S3(liq) Ca3(PO4)2_whit..kite(s) CaSi2'_casi2(s) 
Al2S3(s) Ca3Al2O6(s) CaSiO3_ps-wollastoni(s2) 
Al2Si2O7(s) Ca3Al2Si3O12_grossula(s) CaSiO3_wollastonite(s) 
Al2Si4O10(OH)2_pyroph(s) Ca3Fe2Si3O12_andradit(s) CaSiTiO5(liq) 
Al2SiO5_andalusite(s) Ca3MgAl4O10(s) CaSiTiO5_sphene(s) 
Al2SiO5_kyanite(s3) Ca3MgSi2O8_merwinite(s) CaSO3(s) 
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Fortsetzung stöchiometrisch kondensierte Phasen: 
 
CaSO4(liq) Fe2SiO4_beta-fayalit(s2) H3PO4(liq) 
CaSO4(s2) Fe2SiO4_fayalite(s) H3PO4(s) 
CaSO4_anhydrite(s) Fe2SiO4_gamma-fayali(s3) K(liq) 
CaTiO3(liq) Fe2Ti(s) K(s) 
CaTiO3_perovskite-a(s) Fe3Al2Si3O12_almandin(s) K2(OH)(NO3)(s) 
CaTiO3_perovskite-b(s2) Fe3C(liq) K2Al12O19_k-beta2-alu(s) 
CaZn_ca.5zn.5<cazn>(s) Fe3C(s2) K2Ca(CO3)2_fairchildi(s) 
CaZn2'_ca.33333zn.66(s) Fe3O4(liq) K2Ca2(CO3)3(s) 
ClSSCl(liq) Fe3O4_high-pressure-(s3) K2Ca2(SO4)3(s) 
Cu(liq) Fe3O4_high-pressure-(s4) K2ClNO3(s) 
Cu(OH)2(s) Fe3O4_magnetite(s) K2CO3(liq) 
Cu(s) Fe3O4_magnetite(s2) K2CO3(s) 
Cu2Al2O4(s) Fe3P(liq) K2CO3(s2) 
Cu2Mg(s) Fe3P(s) K2FeCl4(s) 
Cu2O(liq) Fe4N(s2) K2HPO4(s) 
Cu2O(s) Fe7S8'_fe(7.016)s8-m(s) K2MgCl4(s) 
Cu2S(liq) Fe7Si8O22(OH)2_gruner(s) K2O(liq) 
Cu2S(s2) FeAl2Cl8(s) K2O(s) 
Cu2S(s3) FeAl2O4_hercynite(s) K2PbCl4_pseudocotunni(s) 
Cu2S_chalcocite(s) FeAl3(s) K2S(liq) 
Cu2SO4(s) FeCl2(liq) K2S(s) 
Cu3P(s) FeCl2(s) K2Si2O5(liq) 
Cu5FeS4(s3) FeCl3(liq) K2Si2O5(s) 
CuCl(liq) FeCl3_molysite(s) K2Si2O5(s2) 
CuCl(s) FeCO3_siderite(s) K2Si2O5(s3) 
CuCl2(s) FeO(liq) K2Si4O9(liq) 
CuCN(s) FeO_wustite(s) K2Si4O9(s) 
CuO_tenorite(s) FeO4P(s) K2Si4O9(s2) 
CuP2(s) FeP(s) K2SiO3(liq) 
CuS_covellite(s) FeP2(s) K2SiO3(s) 
CuSO4(s) FeS(liq) K2SO3(liq) 
Fe(CO)5(liq) FeS_fes-troilite(s) K2SO3(s) 
Fe(liq) FeS2_marcasite(s2) K2SO4(liq) 
Fe(OH)2(s) FeS2_pyrite(s) K2SO4(s) 
Fe(OH)3(s) FeSi(s) K2SO4(s2) 
Fe_bcc(s) FeSiO3_clino-ferrosil(s) K2Ti2O5(s) 
Fe_fcc(s2) FeSiO3_fe-perovskite(s2) K2Ti3O7(s) 
Fe10S11'_fe10s11(s) FeSiO3_ortho-ferrosi(s3) K2Ti6O13(s) 
Fe11S12'_fe11s12(s) FeSO4(s) K3Mg2Cl7(s) 
Fe2(SO4)3(s) FeTi(s) K3Na(SO4)2(s) 
Fe2Al4Si5O18_ferrocor(s) FeTi2O4(s) K4TiO4(liq) 
Fe2N(s) FeTi2O5_pseudobrookit(s) K4TiO4(s) 
Fe2O3_hematite(s) H2O(liq) K8Ti5O14(s) 
Fe2O3_high-pressure-(s2) H2SO4(H2O)(liq) KAl(SO4)2(s) 
Fe2O3_high-pressure-(s3) H2SO4(H2O)2(liq) KAl3Si3O10(OH)2_musco(s) 
Fe2O5Ti_ferric_pseudo(s) H2SO4(H2O)3(liq) KAl9O14_k-beta-alumin(s) 
Fe2P(liq) H2SO4(H2O)4(liq) KAlCl4(s) 
Fe2P(s) H2SO4(H2O)6(liq) KAlO2(liq) 
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Fortsetzung stöchiometrisch kondensierte Phasen: 
 
KAlO2(s) Mg3P2O8(liq) Na2O(s) 
KAlO2(s2) Mg3P2O8(s) Na2O(s2) 
KAlSi2O6_leucite(rhf(s2) Mg3Si2O5(OH)4_chrysot(s) Na2O(s3) 
KAlSi2O6_leucite(rhf)(s) Mg3Si4O10(OH)2_talc(s) Na2O2(s2) 
KAlSi3O8_k-feldspar(s2) Mg4Al10Si2O23_sapphir(s) Na2O2Pb(s) 
KAlSi3O8_microcline(s) Mg5Al2Si3O10(OH)8_cli(s) Na2O2Zn(s) 
KAlSi3O8_sanidine(s3) Mg7Si8O22(OH)2_anthop(s) Na2OHNO3(s) 
KAlSiO4_kaliophilite-(s) MgAl2Cl8(s) Na2S(liq) 
KAlSiO4_kaliophilite(s2) MgAl2O4(liq) Na2S(s) 
KCaCl3_chlorocalcite(s) MgAl2O4_spinel(s) Na2S2(liq) 
KCl(liq) MgC2(s) Na2S2(s) 
KCl_sylvite_(nacl_roc(s) MgCl2(liq) Na2S3(liq) 
KClO4(s2) MgCl2_chloromagnesite(s) Na2Si2O5(s) 
KCN(liq) MgCO3_magnesite(s) Na2Si2O5(s2) 
KCN(s) MgFe2Cl8(s) Na2Si2O5(s3) 
KFe3AlSi3O10(OH)2_ann(s) MgH2(s) Na2SiO3(s) 
KFeCl3(s) MgO(liq) Na2SO3(liq) 
KFeCl4(s) MgO_periclase(s) Na2SO3(s) 
KH(s) MgS(s) Na2SO4(liq) 
KH2PO4(s) MgSiO3_high-p-clinoe(s4) Na2SO4(s) 
KMg3AlSi3O10(OH)2_phl(s) MgSiO3_low-clinoensta(s) Na2SO4(s2) 
KMgCl3_perovskite(s) MgSiO3_mg-garnet(s6) Na2SO4(s3) 
KNO3(s) MgSiO3_mg-ilmenite(s5) Na2Ti2O5(s) 
KNO3(s2) MgSiO3_mg-perovskite(s7) Na2TiO3(s) 
KO2(s) MgSiO3_ortho-enstati(s2) Na2TiO3(s2) 
KOH(liq) MgSiO3_proto-enstati(s3) Na3(OH)(SO4)(s) 
KOH(s) MgSO4(liq) Na3(OH)2(NO3)(s) 
KOH(s2) MgSO4(s) Na3(PO4)(s) 
KPb2Cl5(s) MgTi2O5(liq) Na4CaSi3O9(s) 
Mg(liq) MgTi2O5_karrooite(s) Na4SiO4(s) 
Mg(OH)2_brucite(s) MgTiO3_geikielite(s) Na4TiO4(liq) 
Mg(s) Na(liq) Na4TiO4(s) 
Mg2Al4Si5O18(H2O)_hyd(s) Na(s) Na6Si2O7(liq) 
Mg2Al4Si5O18_cordieri(s) Na2Al12O19_beta2-alum(s) Na6Si2O7(s) 
Mg2C3(s) Na2Ca2Si3O9(s) Na6Si8O19(s) 
Mg2Pb(liq) Na2Ca3Si6O16(s) Na8Ti5O14(liq) 
Mg2Si(liq) Na2CaSi5O12(s) Na8Ti5O14(s) 
Mg2Si(s) Na2CO3(liq) NaAl3Si3O12H2_paragon(s) 
Mg2SiO4_beta-forster(s2) Na2CO3(s) NaAl9O14_beta-alumina(s) 
Mg2SiO4_forsterite(s) Na2CO3(s2) NaAlCl4(s) 
Mg2SiO4_gamma-forste(s3) Na2CO3(s3) NaAlO2(liq) 
Mg2TiO4_cubic_spinel(s2) Na2Fe2O4(s) NaAlO2(s) 
Mg2TiO4_tetragonal(s) Na2FeCl4(s) NaAlO2(s2) 
Mg3Al2Si3O12_pyrope(s) Na2Mg2Si6O15(s) NaAlSi2O6_jadeite(s) 
Mg3N2(s) Na2Mg3Al2Si8O22(OH)2_(s) NaAlSi3O8_high-albit(s2) 
Mg3N2(s2) Na2MgCl4(s) NaAlSi3O8_low-albite(s) 
Mg3N2(s3) Na2MgSi4O10(s) NaAlSiO4_carnegieite(s4) 
Mg3P2(s) Na2O(liq) NaAlSiO4_nepheline-a(s) 
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Fortsetzung stöchiometrisch kondensierte Phasen: 
 
NaAlSiO4_nepheline-b(s2) PbCO3_cerussite(s) Ti5O9(s) 
NaAlSiO4_nepheline-c(s3) PbFe10O16_magnetoplum(s) Ti6O11(s) 
NaCl(liq) PbFe4O7_plumboferrite(s) Ti7O13(s) 
NaCl_halite_(rock_sal(s) PbO(liq) Ti8O15(s) 
NaClO4(s2) PbO_litharge_(red)(s) Ti9O17(s) 
NaCN(liq) PbO_massicot_(yellow(s2) TiAl(s) 
NaCN(s) PbO2(s) TiAl3(s) 
NaFeCl4(s) PbOPbSO4_lanarkite(s) TiC(liq) 
NaH(s) PbS(liq) TiC(s) 
NaMgCl3_perovskite(s) PbS(s) TiCl2(s) 
NaNO3(s) PbSiO3(s) TiCl3(s) 
NaNO3(s2) PbSiO3(s2) TiH2(s) 
NaO2(s) PbSO4(s2) TiN(liq) 
NaOH(liq) PbSO4_anglesite(s) TiN(s) 
NaOH(s) PbZnSiO4(s) TiO(liq) 
NaOH(s2) PCl3(liq) TiO(s) 
NaS2(liq) S(liq) TiO(s2) 
NH4Cl(s2) S_s_monoclinic(s) TiO2(liq) 
NH4ClO4(s2) S_s_orthorhombic(s2) TiO2_anatase(s2) 
O3PbS(s) Si(liq) TiO2_rutile(s) 
OAlCl(s) Si(s) TiS(s) 
P(liq) Si2H6(s) TiS2(s2) 
P(s) Si2Ti_si2ti(s) Zn(ClO4)2(H2O)6(s) 
P(s2) Si3N4(s) Zn(liq) 
P(s3) SiC(s) Zn(NH3)2CS3(s) 
P(s4) SiC(s2) Zn(NO3)2(H2O)6(s) 
P3N5(s) SiO2(liq) Zn(OH)2_gamma(s3) 
P4S3(liq) SiO2_coesite(s7) Zn(s) 
P4S3(s) SiO2_cristobalite(h)(s6) Zn2SiO4_willemite(s) 
Pb(liq) SiO2_quartz(h)(s2) Zn3P2(liq) 
Pb(s) SiO2_quartz(l)(s) Zn3P2(s) 
Pb10Fe2Si2O17(s) SiO2_stishovite(s8) ZnAl2O4(s) 
Pb2Cl4NH4Cl(s) SiO2_tridymite(h)(s4) ZnCl2(liq) 
Pb2Fe2O5(s) SiP(s) ZnCl2(NH3)2(s) 
Pb2Fe2Si2O9_melanotek(s) SiS2(liq) ZnCl2(NH3)4(s) 
Pb2FeSi2O7_pb-fe_meli(s) SiS2(s) ZnCl2(NH3)6(s) 
Pb2S2(s) SiTi_siti(s) ZnCl2(s) 
Pb2SiO4(s) SO3(s) ZnCO3_smithso.te(s) 
Pb2SiO4(s2) Ti(liq) ZnFe2O4(s) 
Pb2ZnSi2O7_pb-zn_meli(s) Ti(s) ZnO(liq) 
Pb3Ca2Si3O11(s) Ti(s2) ZnO(ZnSO4)2(s) 
Pb3O4(s) Ti10O19(s) ZnO_zincite(s) 
Pb4SiO6(s) Ti20O39_higher_magnel(s) ZnP2(liq) 
Pb8CaSi6O21(s) Ti2O3(liq) ZnP2(s) 
Pb8ZnSi6O21(s) Ti2O3(s) ZnS_sphal.ite(s) 
PbC2O4(s) Ti2O3(s2) ZnS_wurtzite(s2) 
PbCa2Si3O9_margarosin(s) Ti3O5(s) ZnSO4(s) 
PbCl2(liq) Ti3O5(s2) ZnSO4(s2) 
PbCl2_cotunnite(s) Ti4O7(s) ZnSO4(s3) 
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Kondensierte Mischphasen aus FToxide, FTmisc und FTsalt: 
 
(Na2,Ca)Na2CaSi3O9  (Cu2S):2.000 FeFeSi2O6 
(Na2Ca2Si3O9):2.000 NaCl MgMgSi2O6 
(Na4CaSi3O9):2.000 KCl CaAl2SiO6 
  CaCl2 CaFe3+AlSiO6 
AAlk2MX4 MgCl2 MgFeSi2O6 
Na2MgCl4 FeCl2 FeMgSi2O6 
K2MgCl4 PbCl2 CaAlFe3+SiO6 
Na2CaCl4 ZnCl2 CaFe3+Fe3+SiO6 
K2CaCl4 CuCl FeAlAlSiO6 
Na2FeCl4   MgAlAlSiO6 
K2FeCl4 AWollastonite  FeFe3+Fe3+SiO6 
  MgSiO3 FeFe3+AlSiO6 
AAMX3-Perovskite FeSiO3 FeAlFe3+SiO6 
NaMgCl3 CaSiO3 MgFe3+Fe3+SiO6 
KMgCl3   MgFe3+AlSiO6 
NaCaCl3 BAlkCl-ss_rocksalt  MgAlFe3+SiO6 
KCaCl3 NaCl FeFe3+Si2O6[+] 
KFeCl3 KCl CaFe3+Si2O6[+] 
NaFeCl3 CaCl2 MgFe3+Si2O6[+] 
  MgCl2 CaFeFe3+SiO6[-] 
AMonoxide FeCl2 MgFeFe3+SiO6[-] 
FeO   FeFeFe3+SiO6[-] 
(Fe2O3):2.000 Bliquid-REhalide CaFeAlSiO6[-] 
CaO MgCl2 MgFeAlSiO6[-] 
MgO CaCl2 FeFeAlSiO6[-] 
ZnO   CaMgFe3+SiO6[-] 
(Al2O3):2.000 BSalt-liquid MgMgFe3+SiO6[-] 
  NaCl FeMgFe3+SiO6[-] 
ASlag-liq KCl CaAlSi2O6[+] 
MgO NaOH MgAlSi2O6[+] 
FeO KOH FeAlSi2O6[+] 
(Na2O):2.000 MgCl2 CaMgAlSiO6[-] 
SiO2 CaCl2 MgMgAlSiO6[-] 
TiO2 FeCl2 FeMgAlSiO6[-] 
(Ti2O3):2.000 FeCl3   
CaO CaO fcc_Fe-Cu 
(Al2O3):2.000 Na2O Fe 
(K2O):2.000 K2O Cu 
MgS MgO   
CaS Ca(OH)2 Fe9S10 
FeS Mg(OH)2 Fe9S10(Fe9S) 
(Na2S):2.000 Fe*O (Fe9S) 
(K2S):2.000 Fe2O3   
(Fe2O3):2.000 Fe(OH)2 Fe-liq 
PbO Fe(OH)3 Fe 
ZnO   C 
(Cu2O):2.000 Clinopyroxene Cu 
ZnS CaMgSi2O6 Al 
PbS CaFeSi2O6 N 
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Fortsetzung kondensierte Mischphasen: 
 
P Ca2Fe3O7[1-] Mg1Fe1Si1O4 
Pb Pb2Zn1Fe2O7[2-] Fe1Mg1Si1O4 
S Pb2Fe3O7[2-] Ca1Ca1Si1O4 
Si Pb2Fe3O7[1-] Ca1Fe1Si1O4 
Ti Ca2Zn1Si2O7 Fe1Ca1Si1O4 
Mg Ca2Fe1Si2O7 Ca1Mg1Si1O4 
O Ca2Fe1Si2O7[1+] Mg1Ca1Si1O4 
AlO Pb2Zn1Si2O7 Zn1Zn1Si1O4 
Al2O Pb2Fe1Si2O7 Zn1Ca1Si1O4 
SiO Pb2Fe1Si2O7[1+] Ca1Zn1Si1O4 
TiO Ca2Zn1Al2O7[2-] Zn1Mg1Si1O4 
Ti2O Ca2Fe1Al2O7[2-] Mg1Zn1Si1O4 
MgO Ca2Fe1Al2O7[1-] Zn1Fe1Si1O4 
FeS Ca2Al3O7[1-] Fe1Zn1Si1O4 
Ca Pb2Zn1Al2O7[2-]  
CaO Pb2Fe1Al2O7[2-] Orthopyroxene 
Zn Pb2Fe1Al2O7[1-] CaMgSi2O6 
TiS Pb2Al3O7[1-] CaFeSi2O6 
CaS Ca2Al1Fe2O7[1-] FeFeSi2O6 
MgS Ca2Al1Si2O7[1+] MgMgSi2O6 
  Pb2Al1Fe2O7[1-] CaAl2SiO6 
  Pb2Al1Si2O7[1+] CaFe3+AlSiO6 
Ilmenite Ca2Mg1Si2O7 MgFeSi2O6 
MgTiO3[-] Pb2Mg1Si2O7 FeMgSi2O6 
FeTiO3[-] Ca2Mg1Al2O7[2-] CaAlFe3+SiO6 
Ti2O3[+] Pb2Mg1Al2O7[2-] CaFe3+Fe3+SiO6 
MgTiO3 Ca2Mg1Fe2O7[2-] FeAlAlSiO6 
FeTiO3 Pb2Mg1Fe2O7[2-] MgAlAlSiO6 
Ti2O3   FeFe3+Fe3+SiO6 
  Mullite FeFe3+AlSiO6 
K,Rb,Cs,[Na]__OH(HT) (Al2O3):2.000 FeAlFe3+SiO6 
NaOH SiO2 MgFe3+Fe3+SiO6 
KOH ((Al2O3)3(SiO2)2):8.000 MgFe3+AlSiO6 
    MgAlFe3+SiO6 
KCl-KOH(ss) Na2CO3-[K2CO3](HT) FeFe3+Si2O6[+] 
KOH Na2CO3 CaFe3+Si2O6[+] 
KCl K2CO3 MgFe3+Si2O6[+] 
    CaFeFe3+SiO6[-] 
LowClinopyroxene NaCl-[NaOH](ss) MgFeFe3+SiO6[-] 
Ca1Mg1Si2O6 NaCl FeFeFe3+SiO6[-] 
Mg1Mg1Si2O6 NaOH CaFeAlSiO6[-] 
    MgFeAlSiO6[-] 
M2O3(Corundum) NaOH-[NaCl](ss) FeFeAlSiO6[-] 
(Al2O3):2.000 NaCl CaMgFe3+SiO6[-] 
(Fe2O3):2.000 NaOH MgMgFe3+SiO6[-] 
    FeMgFe3+SiO6[-] 
Melilite Olivine CaAlSi2O6[+] 
Ca2Zn1Fe2O7[2-] Mg1Mg1Si1O4 MgAlSi2O6[+] 
Ca2Fe3O7[2-] Fe1Fe1Si1O4 FeAlSi2O6[+] 
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Fortsetzung kondensierte Mischphasen: 
 
CaMgAlSiO6[-] Ti3O5[+] Fe3O4[2-] 
MgMgAlSiO6[-] MgTi2O5 MgTi2O4 
FeMgAlSiO6[-] FeTi2O5 FeTi2O4 
  Ti3O5[-] MgTi2O4[2+] 
PbO-ZnO   FeTi2O4[2+] 
PbO Pyrrhotite    
ZnO S Willemite 
  FeS Zn1Zn1SiO4 
Protopyroxene   Fe1Fe1SiO4 
CaMgSi2O6 Sphalerite Zn1Fe1SiO4 
CaFeSi2O6 ZnS Fe1Zn1SiO4 
FeFeSi2O6 FeS Mg1Mg1SiO4 
MgMgSi2O6   Mg1Zn1SiO4 
CaAl2SiO6 Spinel Zn1Mg1SiO4 
CaFe3+AlSiO6 Fe3O4 Mg1Fe1SiO4 
MgFeSi2O6 Fe3O4[1-] Fe1Mg1SiO4 
FeMgSi2O6 Fe3O4[1+]   
CaAlFe3+SiO6 Fe3O4[2-] Wurtzite 
CaFe3+Fe3+SiO6 Fe1O4[5-] ZnS 
FeAlAlSiO6 Fe1O4[6-] FeS 
MgAlAlSiO6 Fe1Al2O4   
FeFe3+Fe3+SiO6 Al3O4[1+] Zincite 
FeFe3+AlSiO6 Al1Fe2O4[1-] MgO 
FeAlFe3+SiO6 Al1O4[5-] FeO 
MgFe3+Fe3+SiO6 Fe1Al2O4[1+] ZnO 
MgFe3+AlSiO6 Al1Fe2O4[1+] (Fe2O3):2.000 
MgAlFe3+SiO6 Mg1Al2O4  
FeFe3+Si2O6[+] Al1Mg2O4[1-]  
CaFe3+Si2O6[+] Mg3O4[2-]  
MgFe3+Si2O6[+] Mg1O4[6-]  
CaFeFe3+SiO6[-] Mg1Fe2O4  
MgFeFe3+SiO6[-] Fe1Mg2O4[1-]  
FeFeFe3+SiO6[-] Fe1Mg2O4[2-]  
CaFeAlSiO6[-] Mg1Fe2O4[2-]  
MgFeAlSiO6[-] Zn1Fe2O4  
FeFeAlSiO6[-] Zn1Al2O4  
CaMgFe3+SiO6[-] Fe1Zn2O4[1-]  
MgMgFe3+SiO6[-] Zn1Zn2O4[2-]  
FeMgFe3+SiO6[-] Al1Zn2O4[1-]  
CaAlSi2O6[+] Zn1Fe2O4[2-]  
MgAlSi2O6[+] Fe1Zn2O4[2-]  
FeAlSi2O6[+] Zn1Va2O4[6-]  
CaMgAlSiO6[-] Zn1Mg2O4[2-]  
MgMgAlSiO6[-] Mg1Zn2O4[2-]  
FeMgAlSiO6[-]    
  Titania_Spinel  
Pseudobrookite Mg3O4[2-]  
MgTi2O5[2-] FeMg2O4[2-]  
FeTi2O5[2-] MgFe2O4[2-]  
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F Modellierung 
 
F.1 Ascheschmelzverhalten der Schlackeproben 
 
Bemerkung: Das Ascheschmelzverhalten wurde nach DIN 51730 unter reduzierender 
Atmosphäre im Leitz Erhitzungsmikroskop ermittelt. 
  
Tabelle F1: Ascheschmelzverhalten der Schlackeproben 
  Sinter-temperatur 
Erweichungs-
temperatur 
Sphärisch-
temperatur 
Halbkugel-
temperatur 
Fließ-
temperatur 
  °C °C °C °C °C 
S1 1055 1135 1145 1151 1225 
S2 1070 1128 1145 1147 1238 
S3 1070 1130 n.b. 1) 1147 1220 
S4 1050 1124 1130 1137 1230 
S5 1060 1120 1128 1133 1230 
S6 1065 1125 1135 1140 1190 
S7 1050 1105 1122 1125 1195 
S8 1040 1115 1129 1133 1230 
S9 1060 1120 1130 1137 1215 
Mittelwert2) 1058 1121 1131 1137 1219 
1) keine Sphärischtemperatur nach Definition   
2) arithmetischer Mittelwert ohne S1  
 
 
F.2 Abschätzung der mittleren Schlacketemperatur im Herdbereich 
 
Wärmebilanz um das Schlackebad: 
. . .
T max Kühlung FließtemperaturQ Q Q= +  mit  und            (F1, F2) 
. .
Schlackemax 298 p,SchlackeT maxQ (T T ) c m= − ⋅ ⋅
. .
SchlackeFließtemperatur 298 p,SchlackeFließtemperaturQ (T T ) c m= − ⋅ ⋅  ergibt:        (F3) 
. .
SchlackeFließtemperatur 298 p,SchlackeKühlung
max 298.
Schlackep,Schlacke
Q (T T ) c m
T T
c m
+ − ⋅ ⋅= ⋅
⋅
        (F4) 
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Tabelle F2: Eingesetzte Werte und Ergebnis 
TFließtemperatur K 1492,15 
T298 K 298,15 
cp,Schlacke kJ/(kg*K) 1,177 
mSchlacke kg/h 5380 
QKühlung kW 240,02 
Tmax K 1628,60 
 
 
Berechnung der Kühlleistung QKühlung: 
Die Kühlleistung der Kühlsegmente wird mithilfe von Prozessangaben zu Kühlwasser-
einlauftemperatur, Kühlwasserauslauftemperatur und Kühlwassermassenstrom be-
rechnet. Dabei wird vereinfacht eine konstante Wärmekapazität verwendet. 
 
. .
KWKW,ein KW,aus p,KWiQ (T T ) c m= − ⋅ ⋅            (F5) 
 
Tabelle F3: Berechnung der Kühlleistung 
Kühlsegment  Oberteil Unterteil 1 Unterteil 2 Abstichdüse Summe 
TKW,ein °C 23,5 23,8 23,8 23,8  
TKW,aus °C 24,5 29 28,2 29,6  
Massenstrom KW kg/s 34,67 1,61 1,22 1,53  
cP,KW kJ/(kg*K) 4,19  
Qi kW 145,25 35,10 22,53 37,13 240,02 
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Ermittlung cp,Schlacke: 
Die jeweiligen cP,Schlacke,T-Werte wurden mit FactSage ermittelt. Daraus wurde der a-
rithmetische Mittelwert gebildet, welcher als cP,Schlacke in der Wärmebilanz Verwendung 
findet. 
 
Tabelle F4: Mittleres cp,Schlacke 
T in °C cP,Schlacke,T in kJ/(kg* K) cP,Schlacke in kJ/(kg* K) 
1200 1,173 
1210 1,174 
1220 1,174 
1230 1,174 
1240 1,175 
1250 1,175 
1260 1,176 
1270 1,176 
1280 1,176 
1290 1,177 
1300 1,177 
1310 1,177 
1320 1,178 
1330 1,178 
1340 1,179 
1350 1,179 
1360 1,179 
1370 1,180 
1380 1,180 
1390 1,180 
1400 1,180 
1,177 
 
F. Modellierung 189
F.3 Zugeordnete Phasen zur Berücksichtigung der VS-Zusammensetzung 
 
Tabelle F5: Zugeordnete Phasen zur Berücksichtigung der VS-Zusammensetzung 
Element oder Komponente zugeordnete Phase bzw. Phasen-
komponente1) 
Vergasungsstoff 
C C_graphite(s) 
H gas_real H2  
N gas_real N2 
O gas_real O2 
SC S(liq) 
Clorg gas_real Cl2 
Wasser H2O(liq) 
Aschekomponenten-Vergasungsstoff 
Na2O Na2O(s) 
MgO MgO_periclase(s) 
Al2O3 Al2O3_corundum(alpha(s4) 
SiO2 SiO2_quartz(l)(s) 
P2O5 (P2O5)2(s) 
SO3 SO3(s) 
Cl gas_real Cl2 
K2O K2O(s) 
CaO CaO_lime(s) 
TiO2 TiO2_rutile(s) 
Fe2O3 Fe2O3_hematite(s) 
Cu Cu(s) 
Zn Zn(s) 
Pb Pb(s) 
Quenchwasser 
H2O H2O(liq) 
Vergasungsmittel, Stickstoffspülung und Ringbrennermedien: 
O2 gas_real O2 
H2O gas_real H2O 
N2 gas_real N2 
CH4 gas_real CH4 
1) bei Komponenten aus Mischphasen erfolgt erst die Angabe der Mischphase, z.B ist O2 eine 
Komponente der Mischphase gas_real 
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F.4 Zusammensetzung der Eingangsströme 
 
Tabelle F6: Zusammensetzung der Eingangsströme 
Stoffstrom 1  Asche Vergasungsstoff 
Vergasungsstoff kg/h an 29959,77  Komponente Ma.-% 
C  48,83  Na2O 3,18 
H 5,31  MgO 2,53 
N 1,13  Al2O3 11,90 
O 18,26  SiO2 35,41 
Clorg 0,21  P2O5 2,69 
SC 0,24  SO3 5,35 
Asche 22,79  Cl 3,25 
Wasser 3,23  K2O 1,72 
Summe: 
Ma.-% an 
100,00  CaO 24,68 
Stickstoffspülung1)      TiO2 1,55 
N2 kg/h 400  Fe2O3 6,81 
Quench      Cu 0,35 
H2O kg/h 4000  Zn 0,40 
Stoffstrom 2   Pb 0,18 
Vergasungsmittel     Summe: 100,00 
O2 6398,35    
N2 28,14    
Dampf 
kg/h 
3805,88    
Ringbrennermedien       
CH4 56,46    
N2 820,55    
O2 
kg/h 
348,04    
Stickstoffspülung2)        
N2 kg/h 200    
1) Sperr- und Schleusgas VS-Schleusen 
2) Sperrgas VM-Düsen und Druckmessstellen 
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F.5 Berechnung des Splittfaktors für die Kohlenstoffaufteilung auf die Gleich-
gewichtsstufen 
 
Splittfaktor: 
C,Strom8
C
C,Strom5
m
SF
m
=               (F6) 
SFC = Splittfaktor für C-Aufteilung von Strom 5 auf Strom 8 
mC,Strom8 = Masse Kohlenstoff für GGS 2 in Strom 8 in kg 
mC,Strom5 = Masse Kohlenstoff vor Splitter 3 in Strom 5 in kg 
 
Kohlenstoffmenge für GGS 2:  
C,Strom8 Cfix Cm m= + Δm              (F7) 
mCfix = fixer Kohlenstoff VS in kg 
ΔmC = Fehlbetrag an Kohlenstoff in kg 
 
Fehlbetrag: 
C C,Strom14,soll C,Strom14,istm m mΔ = −             (F8) 
mC,Strom14,soll = Masse Kohlenstoff in Schlacke entsprechend Stoffbilanz in kg 
mC,Strom14,ist = Masse Kohlenstoff in Strom 14 in kg 
 
Berechnung der benötigten C-Menge für GGS 2: 
C Schlacke,Strom14
C,Strom14,soll
C
x m
m
1 x
⋅= −             (F9) 
xC = Massenbruch Kohlenstoff in Schlacke entsprechend Stoffbilanz in kgC/kgges 
mSchlacke,Strom14 = Masse aller Elemente in Strom 14 ohne C in kg 
 
Aus Gleichung (F9) in Gleichung (F8) in Gleichung (F7) in Gleichung (F6) wird: 
C Schlacke,Strom14
C,fix C,Strom14,ist
C
C
C,Strom5
x m
m m
1 x
SF
m
⋅+ −−=          (F10) 
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F.6 Zusammensetzung der Eisenperlen aus den Schlackeproben 
 
Bemerkung: Sowohl die RDF-Analyse als auch die RFA wurde an unveraschten Pul-
verproben vorgenommen. Mithilfe der Elementaranalyse und RDF-Analyse wird die 
RFA ergänzt und angepasst. 
 
Tabelle F7: Ergebnisse RDF-Analyse 
Phase Formel Ma.-% 
Quarz SiO2 0,3 
Bredigit Ca2SiO4 1,4 
Eisen Fe 27,1 
Wustit FeO 0,4 
Fe3C Fe3C 16,4 
Fe3P Fe3P 17,1 
Aluminium Al 0,9 
Kupfer Cu 1,5 
röntgenamorpher Anteil  35,0 
Summe:  100,0 
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Tabelle F8: Zusammensetzung der Eisenperlen: 
Komponente Ma.-% Analysenmethode/Kommentar auf P und Fe normierte 
Zusammensetzung in 
Ma.-% 
Fe 56,88 RFA, entgegen DIN 51729-10 als Fe 
angenommen  
95,49 
P 2,69 RFA, entgegen DIN 51729-10 als P 
angenommen  
4,51 
Na2O 1,80 RFA 0 
MgO 1,54 RFA 0 
Al2O3 8,59 RFA 0 
SiO2 10,93 RFA 0 
K2O 0,59 RFA 0 
CaO 11,16 RFA 0 
TiO2 0,51 RFA 0 
Cl 0,57 RFA 0 
C 1,74 Elementaranalyse 0 
S 0,52 Elementaranalyse (Gesamtschwefel) 0 
V 0,01 RFA 0 
Cr 0,14 RFA 0 
Mn 0,07 RFA 0 
Ni 0,28 RFA 0 
Cu 1,55 RFA 0 
Zn 0,16 RFA 0 
Sr 0,02 RFA 0 
Mo 0,04 RFA 0 
Sn 0,03 RFA 0 
Sb 0,10 RFA 0 
BaO 0,08 RFA 0 
Pb 0,02 RFA 0 
Summe: 100,00   100 
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G Ergebnisse Modellierung 
 
G.1 Zusammensetzung der Stoffströme 13 und 6 aus den Modellrechnungen 1 
und 2 
 
Bemerkung: Die Gesamtmenge jeder Phase ist in kg gegeben. Die Zusammensetzung 
von Mischphasen ist prozentual dargestellt. 
 
Tabelle G1: Zusammensetzung der Stoffströme 13 und 6 aus MR 1 und MR 2 
Phase Einheit MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2
Stoffstrom 13 
C_graphite(s) kg 213,74 212,89 0,85 
Cu2S(liq) kg 5,77 0 5,77 
ASlag-liq kg 4920,02 4911,43 8,59 
MgO 3,01 3,01 0,00 
FeO 0,76 0,56 0,21 
(Na2O):2.000 3,03 3,03 0,00 
SiO2 44,77 44,84 -0,08 
TiO2 1,45 1,44 0,01 
(Ti2O3):2.000 1,93E-2 3,27E-2 -0,01 
CaO 28,26 28,28 -0,02 
(Al2O3):2.000 15,69 15,72 -0,03 
(K2O):2.000 1,07 1,07 0,00 
MgS 6,01E-2 6,77E-2 -0,01 
CaS 0,52 0,59 -0,07 
FeS 1,34E-2 1,09E-2 0,00 
(Na2S):2.000 5,46E-2 6,14E-2 -0,01 
(K2S):2.000 1,80E-2 2,02E-2 0,00 
(Fe2O3):2.000 2,31E-4 1,55E-4 0,00 
(Cu2O):2.000 1,43E-2 1,67E-2 0,00 
(Cu2S):2.000 2,28E-4 2,98E-4 0,00 
NaCl 1,00E-1 0,10 0,00 
KCl 2,97E-2 2,99E-2 0,00 
CaCl2 0,98 0,98 -0,01 
MgCl2 0,12 0,12 0,00 
FeCl2 2,36E-2 1,73E-2 0,01 
CuCl 3,47E-4 4,06E-4 0,00 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
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Fortsetzung Tabelle G1: 
Phase Einheit MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2
Stoffstrom 13 
Fe-liq  kg 251,74 264,97 -13,24 
Fe 83,11 82,44 0,67 
C 3,11 3,23 -0,12 
Cu 5,76 7,17 -1,41 
Al 4,52E-7 1,76E-6 0,00 
N 4,66E-3 5,02E-3 0,00 
P 4,04 3,99 0,06 
S 6,42E-3 6,06E-3 0,00 
Si 1,62E-4 6,60E-4 0,00 
Ti 5,90E-6 2,64E-5 0,00 
O 5,65E-4 5,72E-4 0,00 
AlO 7,89E-8 2,38E-7 0,00 
SiO 3,48E-7 1,28E-6 0,00 
TiO 8,20E-8 2,77E-7 0,00 
MgO 7,06E-8 1,99E-7 0,00 
FeS 3,96 3,16 0,80 
CaO 0 3,56E-8 0,00 
TiS 5,79E-8 1,79E-7 0,00 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00 0,00 
Stoffstrom 6 
Ca3P2(s) kg 179,88 178,74 1,14 
Pb(s) kg 1,17 1,17 0,00 
Zn(s) kg 8,71 8,71 0,00 
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G.2 Phasenzusammensetzung der GGS 2 für die Modellrechnungen 1 und 2  
 
Bemerkung: Um eine gewisse Übersichtlichkeit zu erhalten, sind Werte größer 1 als 
Dezimalzahlen mit zwei Kommastellen dargestellt. Werte kleiner 1 werden in exponen-
tieller Schreibweise dargestellt, Werte kleiner 10-8 werden zu 0 gesetzt. 
 
Tabelle G2: Stöchiometrisch kondensierte Phasen und kondensierte Mischphasen der 
GGS 2 für die Modellrechnungen 1 und 2 
Phase Komponente MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
    kg kg kg 
C_graphite(s) C_graphite(s) 213,74 212,89 8,5E-1 
Cu2S(liq) Cu2S(liq) 5,77 0 5,77 
MgO 147,88 147,61 2,7E-1 
FeO 37,57 27,29 10,27 
(Na2O):2.000 149,09 148,81 2,7E-1 
SiO2 2202,49 2202,49 2,9E-3 
TiO2 71,55 70,82 7,3E-1 
(Ti2O3):2.000 9,5E-1 1,61 -6,6E-1 
CaO 1390,48 1388,95 1,53 
(Al2O3):2.000 771,86 771,86 7,2E-6 
(K2O):2.000 52,82 52,73 9,7E-2 
MgS 2,96 3,32 -3,6E-1 
CaS 25,59 28,76 -3,18 
FeS 6,6E-1 5,4E-1 1,2E-1 
(Na2S):2.000 2,69 3,02 -3,3E-1 
(K2S):2.000 8,8E-1 9,9E-1 -1,1E-1 
(Fe2O3):2.000 1,1E-2 7,6E-3 3,7E-3 
(Cu2O):2.000 7,1E-1 8,2E-1 -1,1E-1 
(Cu2S):2.000 1,1E-2 1,5E-2 -3,4E-3 
NaCl 4,92 4,94 -1,9E-2 
KCl 1,46 1,47 -5,7E-3 
CaCl2 48,15 48,38 -2,2E-1 
MgCl2 6,11 6,14 -2,4E-2 
FeCl2 1,16 8,5E-1 3,1E-1 
CuCl 1,7E-2 2,0E-2 -2,8E-3 
ASlag-liq 
Summe: 4920,02 4911,43   
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Fortsetzung Tabelle G2: 
Phase Komponente MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
    kg kg kg 
Fe 209,23 218,44 -9,22 
C 7,83 8,55 -7,3E-1 
Cu 14,50 19,00 -4,50 
Al 1,1E-6 4,7E-6 -3,5E-6 
N 1,2E-2 1,3E-2 -1,6E-3 
P 10,18 10,57 -3,9E-1 
S 1,6E-2 1,6E-2 1,1E-4 
Si 4,1E-4 1,8E-3 -1,3E-3 
Ti 1,5E-5 7,0E-5 -5,5E-5 
O 1,4E-3 1,5E-3 -9,3E-5 
AlO 2,0E-7 6,3E-7 -4,3E-7 
SiO 8,7E-7 3,4E-6 -2,5E-6 
TiO 2,1E-7 7,3E-7 -5,3E-7 
MgO 1,8E-7 5,3E-7 -3,5E-7 
FeS 9,97 8,38 1,60 
TiS 1,5E-7 4,7E-7 -3,3E-7 
Fe-liq 
Summe: 251,74 264,97   
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Tabelle G3: Gasphase der GGS 2 für die Modellrechnungen 1 und 2 
Komponente MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2  Komponente MR 1 MR 2 
Differenz 
MR 1-MR 2
  kg    kg 
H 3,6E-3 6,2E-3 -2,6E-3  HS 2,9E-1 3,6E-1 -6,1E-2 
H2 415,77 420,01 -4,24  H2S 86,21 70,82 15,39 
CH2 2,4E-7 6,0E-7 -3,5E-7  H2S2 1,4E-2 1,1E-2 3,1E-3 
CH3 1,3E-2 1,8E-2 -4,9E-3  CS 2,7E-2 4,6E-2 -1,8E-2 
CH4 31,45 25,70 5,74  CS2 3,4E-1 3,4E-1 2,4E-3 
N2 1046,21 1045,44 7,7E-1  NS 9,3E-6 1,5E-5 -5,8E-6 
NH2 1,6E-5 2,5E-5 -8,8E-6  SO 1,2E-4 1,4E-4 -1,9E-5 
NH3 4,2E-1 3,7E-1 4,7E-2  SO2 1,3E-5 9,8E-6 3,3E-6 
CN 6,7E-7 1,9E-6 -1,2E-6  SSO 3,6E-6 3,1E-6 4,8E-7 
(CN)2 1,9E-5 4,0E-5 -2,1E-5  COS 16,06 13,22 2,84 
HCN 4,05 5,55 -1,50  MgS 6,3E-7 2,0E-6 -1,4E-6 
OH 4,0E-5 5,8E-5 -1,8E-5  SiS 3,3E-4 1,7E-3 -1,4E-3 
H2O 66,56 48,96 17,60  SiS2 0 3,2E-7 -3,2E-7 
CO 18140,17 18205,31 -65,13  PS 1,8E-2 3,0E-2 -1,2E-2 
C2O 0 2,4E-7 -2,4E-7  Cl 1,7E-3 3,0E-3 -1,2E-3 
CO2 178,96 122,05 56,91  Cl2 5,2E-7 8,2E-7 -3,0E-7 
C3O2 2,5E-5 3,5E-5 -9,9E-6  HCl 129,80 130,79 -9,9E-1 
HCO 2,1E-3 3,0E-3 -9,0E-4  CH3Cl 2,3E-3 2,3E-3 -2,4E-5 
H2CO 8,4E-2 8,2E-2 1,4E-3  ClCN 1,9E-5 3,4E-5 -1,4E-5 
CH3OH 1,2E-4 9,1E-5 2,5E-5  COCl 9,1E-5 1,3E-4 -3,8E-5 
HCOOH 1,5E-5 9,9E-6 4,7E-6  NaCl 27,25 40,91 -13,66 
NO 4,4E-7 7,2E-7 -2,8E-7  (NaCl)2 7,8E-1 1,10 -3,3E-1 
HNCO 1,1E-2 1,2E-2 -3,2E-4  MgCl 3,8E-5 1,1E-4 -7,0E-5 
Na 1,7E-2 4,0E-2 -2,3E-2  MgCl2 1,6E-1 2,6E-1 -9,6E-2 
NaH 2,3E-4 5,7E-4 -3,4E-4  (MgCl2)2 1,4E-6 2,4E-6 -1,0E-6 
NaCN 3,0E-2 6,9E-2 -3,9E-2  NaMgCl3 1,0E-2 1,5E-2 -5,0E-3 
(NaCN)2 3,9E-7 1,3E-6 -9,5E-7  Na2MgCl4 3,3E-4 4,7E-4 -1,4E-4 
NaOH 1,1E-3 1,8E-3 -6,1E-4  AlCl 4,9E-6 2,3E-5 -1,8E-5 
Mg 1,7E-5 5,9E-5 -4,3E-5  AlCl2 1,1E-5 3,9E-5 -2,8E-5 
MgH 4,5E-7 1,7E-6 -1,2E-6  AlCl3 1,2E-4 2,6E-4 -1,4E-4 
MgOH 2,0E-6 4,6E-6 -2,6E-6  OAlCl 3,2E-7 9,8E-7 -6,7E-7 
Mg(OH)2 5,6E-6 6,5E-6 -8,7E-7  NaAlCl4 2,6E-5 5,5E-5 -2,9E-5 
AlOH(g2) 1,1E-7 4,1E-7 -2,9E-7  SiCl2 5,3E-7 2,6E-6 -2,1E-6 
SiO 2,0E-4 9,7E-4 -7,7E-4  SiCl3 0 1,7E-7 -1,7E-7 
P 3,8E-6 1,1E-5 -7,2E-6  SiH2Cl2 0 2,0E-7 -2,0E-7 
P2 4,6E-4 1,2E-3 -7,5E-4  SiHCl3 0 1,8E-7 -1,8E-7 
PH 5,2E-5 1,2E-4 -7,3E-5  PCl 1,7E-6 4,0E-6 -2,3E-6 
PH2 9,3E-4 1,7E-3 -7,9E-4  SCl 7,5E-7 1,2E-6 -4,3E-7 
PH3 3,8E-3 5,3E-3 -1,5E-3  S2Cl 2,0E-7 2,2E-7 -2,7E-8 
CP 0 1,6E-7 -1,6E-7  K 4,9E-2 1,1E-1 -6,2E-2 
CHP 2,4E-1 4,7E-1 -2,3E-1  K2 0 1,2E-7 -1,2E-7 
PN 7,7E-4 1,6E-3 -8,2E-4  KH 2,8E-4 6,8E-4 -4,0E-4 
PO 3,9E-4 6,7E-4 -2,8E-4  KCN 7,7E-2 1,7E-1 -9,3E-2 
PO2 3,6E-5 4,1E-5 -4,9E-6  (KCN)2 4,6E-7 1,6E-6 -1,1E-6 
(P2O3)2 2,5E-5 2,8E-6 2,2E-5  KOH 1,1E-2 1,6E-2 -4,6E-3 
S 5,2E-4 8,8E-4 -3,6E-4  KCl 260,87 360,78 -99,92 
S2 5,3E-2 5,4E-2 -9,2E-4  (KCl)2 53,12 66,39 -13,27 
S3 3,2E-6 2,9E-6 2,9E-7  KMgCl3 5,1E-1 6,4E-1 -1,2E-1 
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Fortsetzung Tabelle G3: 
Komponente MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
  kg 
KAlCl4 3,3E-4 6,0E-4 -2,6E-4 
CaOH 1,1E-7 3,2E-7 -2,1E-7 
Ca(OH)2 1,9E-6 2,9E-6 -9,9E-7 
CaCl 1,8E-5 6,3E-5 -4,5E-5 
CaCl2 5,5E-1 1,04 -4,9E-1 
KCaCl3 13,24 18,66 -5,41 
TiCl2 4,2E-7 1,7E-6 -1,3E-6 
TiCl3 1,7E-5 4,3E-5 -2,6E-5 
TiCl4 1,6E-6 3,1E-6 -1,5E-6 
TiOCl2 6,2E-7 1,6E-6 -1,0E-6 
Fe 1,0E-3 2,4E-3 -1,4E-3 
FeO 1,1E-7 2,4E-7 -1,3E-7 
Fe(OH)2 2,6E-4 2,0E-4 6,7E-5 
FeS 9,7E-5 1,8E-4 -8,4E-5 
FeCl 7,1E-5 1,5E-4 -7,5E-5 
FeCl2 4,36 4,52 -1,6E-1 
FeCl3 1,7E-4 1,7E-4 -1,5E-7 
(FeCl2)2 1,9E-4 1,4E-4 4,3E-5 
NaFeCl4 2,7E-5 2,6E-5 9,3E-7 
KFeCl3 4,8E-1 4,0E-1 7,5E-2 
Cu 4,3E-2 1,0E-1 -5,8E-2 
Cu2 3,6E-5 1,2E-4 -8,8E-5 
CuS 4,4E-3 8,5E-3 -4,1E-3 
CuCl 8,6E-1 1,41 -5,5E-1 
(CuCl)3 8,5E-4 1,1E-3 -2,6E-4 
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G.3 Zusammensetzung der Festbettprobe mit Cu- und Fe-reichen Regionen 
 
Bemerkung: Die elementare Zusammensetzung wurde mit der RFA ermittelt. Die Ab-
schätzung des Sauerstoffgehaltes wurde nicht nach DIN 51729-10 vorgenommen, da 
insbesondere Fe nicht in oxidierter Form vorliegt.  
 
Tabelle G4: Zusammensetzung der Festbettprobe mit Cu- und Fe-reichen Regionen 
Element Cu-reich Fe-reich 
 Ma.-% 
Fe 11,5 88,9 
Cu 77,1 3,4 
S 3,1 0,5 
P 1,7 5,5 
Al 0,1 0,4 
Si 1,4 0,3 
K 0 0,1 
Ti 0,2 0 
Cr 0,1 0 
Mn 0,2 0 
Ni 0,2 0,7 
Zn 1,8 0 
Sn 1,2 0,1 
Sb 1,1 0 
Pb 0,3 0 
Mo 0 0,1 
Summe: 100,0 100,0 
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G.4 Zusammensetzung der Gasphase der GGS 2 für die Modellrechnungen 1 
und 2 
 
Bemerkung: Aus Gründen der Übersichtlichkeit sind Verbindungen mit einem Volumen 
von kleiner 10-8 m³ i.N. nicht berücksichtigt. 
 
Tabelle G5: Zusammensetzung der Gasphase der GGS 2 für MR 1 und MR 2  
 MR 1 MR 2    MR 1 MR 2    MR 1 MR 2 
 Vol.-%   Vol.-%   Vol.-% 
CO 71,01 71,03  CuS 5,04E-6 9,70E-6  (P2O3)2 1,25E-8 1,37E-9 
H2 22,62 22,77  CH3Cl 4,96E-6 4,99E-6  TiCl3 1,18E-8 3,03E-8 
N2 4,10 4,08  NaOH 3,14E-6 4,80E-6  Mg(OH)2 1,06E-8 1,22E-8 
CO2 0,45 0,30  PH2 3,09E-6 5,69E-6  AlCl 8,66E-9 4,04E-8 
H2O 0,41 0,30  Fe 1,96E-6 4,70E-6  MgOH 5,41E-9 1,22E-8 
HCl 0,39 0,39  PN 1,89E-6 3,87E-6  SSO 4,88E-9 4,20E-9 
KCl 0,38 0,53  S 1,79E-6 3,00E-6  S3 3,68E-9 3,34E-9 
H2S 0,28 0,23  NaH 1,06E-6 2,61E-6  PCl 2,85E-9 6,63E-9 
CH4 0,21 0,18  PO 9,11E-7 1,55E-6  Ca(OH)2 2,84E-9 4,29E-9 
NaCl 5,11E-2 7,65E-2  P2 8,08E-7 2,13E-6  CN 2,83E-9 7,80E-9 
(KCl)2 3,91E-2 4,87E-2  KH 7,53E-7 1,85E-6  MgH 1,95E-9 7,30E-9 
COS 2,93E-2 2,40E-2  SiS 6,01E-7 3,09E-6  CH2 1,89E-9 4,65E-9 
HCN 1,64E-2 2,25E-2  SiO 5,03E-7 2,41E-6  NO 1,61E-9 2,62E-9 
KCaCl3 7,83E-3 1,10E-2  CH3OH 3,97E-7 3,10E-7  MgS 1,23E-9 3,89E-9 
FeCl2 3,77E-3 3,90E-3  Fe(OH)2 3,23E-7 2,40E-7  SCl 1,22E-9 1,92E-9 
NH3 2,67E-3 2,36E-3  (CuCl)3 3,14E-7 4,08E-7  TiCl4 9,28E-10 1,77E-9 
HS 9,77E-4 1,18E-3  SO 2,83E-7 3,26E-7  Cl2 8,06E-10 1,26E-9 
CuCl 9,57E-4 1,56E-3  OH 2,61E-7 3,76E-7  (MgCl2)2 7,93E-10 1,37E-9 
(NaCl)2 7,28E-4 1,03E-3  PH 1,78E-7 4,26E-7  SiCl2 5,86E-10 2,87E-9 
CHP 5,95E-4 1,16E-3  KAlCl4 1,77E-7 3,15E-7  TiOCl2 5,05E-10 1,33E-9 
CaCl2 5,41E-4 1,02E-3  Na2MgCl 1,73E-7 2,43E-7  OAlCl 4,42E-10 1,37E-9 
CS2 4,90E-4 4,85E-4  COCl 1,58E-7 2,22E-7  (NaCN)2 4,42E-10 1,50E-9 
H 3,94E-4 6,72E-4  FeS 1,21E-7 2,25E-7  TiCl2 3,88E-10 1,59E-9 
KMgCl3 3,32E-4 4,11E-4  FeCl3 1,18E-7 1,18E-7  (KCN)2 3,87E-10 1,30E-9 
H2CO 3,06E-4 3,00E-4  NH2 1,09E-7 1,69E-7  AlOH(g2) 2,82E-10 1,01E-9 
KFeCl3 2,61E-4 2,19E-4  AlCl3 9,91E-8 2,10E-7  C2O 2,52E-10 6,48E-10 
MgCl2 1,88E-4 2,97E-4  FeCl 8,49E-8 1,74E-7  S2Cl 2,15E-10 2,43E-10 
K 1,36E-4 3,08E-4  (FeCl2)2 8,08E-8 6,21E-8  CaOH 2,02E-10 6,11E-10 
KCN 1,30E-4 2,86E-4  Mg 7,47E-8 2,66E-7  FeO 1,74E-10 3,71E-10 
CH3 9,19E-5 1,27E-4  MgCl 7,02E-8 1,99E-7  CP 1,01E-10 3,98E-10 
S2 9,04E-5 9,17E-5  PO2 6,25E-8 7,08E-8  SiS2 8,97E-11 3,75E-10 
Na 8,02E-5 1,90E-4  C3O2 4,10E-8 5,68E-8  NCO 6,28E-11 1,20E-10 
Cu 7,44E-5 1,74E-4  (CN)2 4,06E-8 8,43E-8  SiH2Cl2 6,20E-11 2,16E-10 
CS 6,83E-5 1,13E-4  HCOOH 3,48E-8 2,35E-8  SiHCl3 4,87E-11 1,42E-10 
NaCN 6,67E-5 1,53E-4  ClCN 3,43E-8 5,96E-8  CH2Cl2 4,38E-11 5,44E-11 
PS 3,12E-5 5,13E-5  Cu2 3,08E-8 1,06E-7  K2 3,83E-11 1,69E-10 
HNCO 2,87E-5 2,94E-5  CaCl 2,59E-8 9,10E-8  SiCl3 3,75E-11 1,39E-10 
H2S2 2,30E-5 1,78E-5  SO2 2,24E-8 1,67E-8  OAlOH 3,55E-11 8,77E-11 
KOH 2,23E-5 3,12E-5  NS 2,22E-8 3,58E-8  NH 3,35E-11 8,14E-11 
PH3 1,23E-5 1,71E-5  NaAlCl4 1,51E-8 3,14E-8  Na2 2,71E-11 1,27E-10 
HCO 7,77E-6 1,12E-5  NaFeCl4 1,35E-8 1,29E-8  SiH3Cl 2,34E-11 9,88E-11 
NaMgCl3 7,40E-6 1,10E-5  P 1,33E-8 3,88E-8  Ca 1,89E-11 1,04E-10 
Cl 5,40E-6 9,11E-6  AlCl2 1,27E-8 4,34E-8  Summe: 100,00 100,00 
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G.5 Partialdrücke ausgewählter Gasphasenverbindungen in der GGS 2 für die 
Modellrechnungen 1 und 2 
 
Tabelle G6: Partialdrücke ausgewählter Gasphasenverbindungen in der GGS 2 für die 
Modellrechnungen 1 und 2 in bar 
  MR 1 MR 2    MR 1 MR 2    MR 1 MR 2 
K      Cu      P     
KCl 9,21E-02 1,27E-01  CuCl 2,30E-04 3,73E-04  CHP 1,43E-04 2,78E-04 
(KCl)2 9,38E-03 1,17E-02  Cu 1,79E-05 4,17E-05  PS 7,48E-06 1,23E-05 
KCaCl3 1,88E-03 2,64E-03  CuS 1,21E-06 2,33E-06  PH3 2,95E-06 4,09E-06 
KMgCl3 7,97E-05 9,87E-05  (CuCl)3 7,52E-08 9,80E-08  PH2 7,43E-07 1,37E-06 
KFeCl3 6,26E-05 5,26E-05  Cu2 7,40E-09 2,55E-08  PN 4,53E-07 9,28E-07 
K 3,27E-05 7,38E-05  Mg      PO 2,19E-07 3,73E-07 
KCN 3,11E-05 6,87E-05  MgCl2 4,50E-05 7,13E-05  P2 1,94E-07 5,11E-07 
KOH 5,34E-06 7,49E-06  Mg 1,79E-08 6,38E-08  PH 4,28E-08 1,02E-07 
KH 1,81E-07 4,44E-07  MgCl 1,69E-08 4,77E-08  PO2 1,50E-08 1,70E-08 
KAlCl4 4,24E-08 7,55E-08  Mg(OH)2 2,54E-09 2,92E-09  P 3,20E-09 9,31E-09 
(KCN)2 9,28E-11 3,12E-10  MgOH 1,30E-09 2,92E-09  (P2O3)2 2,99E-09 3,30E-10 
K2 9,19E-12 4,06E-11  MgH 4,67E-10 1,75E-09  PCl 6,83E-10 1,59E-09 
Na      MgS 2,95E-10 9,33E-10  CP 2,44E-11 9,54E-11 
NaCl 1,23E-02 1,84E-02  (MgCl2)2 1,90E-10 3,29E-10  S     
(NaCl)2 1,75E-04 2,47E-04  Si      H2S 6,66E-02 5,45E-02 
Na 1,92E-05 4,56E-05  SiS 1,44E-07 7,41E-07  COS 7,03E-03 5,77E-03 
NaCN 1,60E-05 3,67E-05  SiO 1,21E-07 5,78E-07  HS 2,35E-04 2,82E-04 
NaMgCl3 1,78E-06 2,63E-06  SiCl2 1,41E-10 6,89E-10  CS2 1,18E-04 1,16E-04 
NaOH 7,54E-07 1,15E-06  SiS2 2,15E-11 9,00E-11  S2 2,17E-05 2,20E-05 
NaH 2,54E-07 6,27E-07  SiH2Cl2 1,49E-11 5,19E-11  CS 1,64E-05 2,72E-05 
Na2MgCl4 4,15E-08 5,84E-08  SiHCl3 1,17E-11 3,40E-11  H2S2 5,52E-06 4,27E-06 
NaAlCl4 3,62E-09 7,53E-09  SiCl3 9,01E-12 3,33E-11  S 4,29E-07 7,20E-07 
NaFeCl4 3,23E-09 3,11E-09  SiH3Cl 5,63E-12 2,37E-11  SO 6,79E-08 7,81E-08 
(NaCN)2 1,06E-10 3,59E-10  Ti      SO2 5,38E-09 4,00E-09 
Na2 6,51E-12 3,05E-11  TiCl3 2,84E-09 7,26E-09  NS 5,33E-09 8,59E-09 
Ca      TiCl4 2,23E-10 4,25E-10  SSO 1,17E-09 1,01E-09 
CaCl2 1,30E-04 2,45E-04  TiOCl2 1,21E-10 3,18E-10  S3 8,83E-10 8,02E-10 
CaCl 6,21E-09 2,18E-08  TiCl2 9,31E-11 3,83E-10  SCl 2,93E-10 4,61E-10 
Ca(OH)2 6,81E-10 1,03E-09  Al      S2Cl 5,15E-11 5,84E-11 
CaOH 4,86E-11 1,47E-10  AlCl3 2,38E-08 5,04E-08  Cl     
Ca 4,53E-12 2,49E-11  AlCl2 3,05E-09 1,04E-08  HCl 9,37E-02 9,41E-02 
Fe      AlCl 2,08E-09 9,69E-09  Cl 1,30E-06 2,19E-06 
FeCl2 9,06E-04 9,35E-04  OAlCl 1,06E-10 3,28E-10  CH3Cl 1,19E-06 1,20E-06 
Fe 4,70E-07 1,13E-06  AlOH(g2) 6,77E-11 2,43E-10  COCl 3,78E-08 5,33E-08 
Fe(OH)2 7,75E-08 5,77E-08  OAlOH 8,52E-12 2,10E-11  ClCN 8,22E-09 1,43E-08 
FeS 2,90E-08 5,41E-08      Cl2 1,93E-10 3,04E-10 
FeCl3 2,83E-08 2,83E-08      CH2Cl2 1,05E-11 1,30E-11 
FeCl 2,04E-08 4,18E-08         
(FeCl2)2 1,94E-08 1,49E-08         
FeO 4,17E-11 8,91E-11         
 
G. Ergebnisse Modellierung 203
G.6 Kondensierte Phasen in der GGS 1 für die Modellrechnungen 1 und 2 
 
Tabelle G7: Kondensierte Phasen in der GGS 1 für die Modellrechnungen 1 und 2 
Phase Einheit MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) kg 0,99 1,90 -0,92 
Cu2S(s3) kg 0,75 1,27 -0,51 
BAlkCl-ss_rocksalt  kg 324,16 447,22 -123,07 
NaCl 7,75 8,48 -0,73 
KCl 92,25 91,52 0,73 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
BSalt-liquid kg 36,36 45,99 -9,64 
NaCl 8,22 9,31 -1,09 
KCl 57,40 57,01 0,39 
NaOH 6,52E-4 6,64E-4 -1,18E-5 
KOH 5,01E-3 4,47E-3 5,36E-4 
MgCl2 1,25 1,34 -8,90E-2 
CaCl2 20,30 21,95 -1,65 
FeCl2 12,82 10,38 2,44 
FeCl3 1,49E-4 1,21E-4 2,71E-5 
CaO 9,42E-8 6,40E-8 3,02E-8 
Na2O 4,00E-8 2,85E-8 1,16E-8 
K2O 3,33E-7 2,08E-7 1,25E-7 
Ca(OH)2 1,57E-3 1,53E-3 4,38E-5 
Mg(OH)2 8,90E-5 8,57E-5 3,31E-6 
Fe*O 6,67E-8 3,39E-8 3,28E-8 
Fe(OH)2 1,05E-3 7,67E-4 2,87E-4 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Olivine kg 1,42E-3 7,10E-3 -5,68E-3 
Mg1Mg1Si1O4 98,16 98,54 -0,38 
Fe1Fe1Si1O4 8,23E-3 5,18E-3 3,05E-3 
Mg1Fe1Si1O4 0,91 0,72 0,19 
Fe1Mg1Si1O4 0,92 0,73 0,19 
Ca1Mg1Si1O4 3,04E-3 3,11E-3 -6,86E-5 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Spinel kg 2,05E-4 4,22E-4 -2,17E-4 
Fe1Al2O4 4,48 3,59 0,89 
Al3O4[1+] 9,27 9,38 -0,11 
Fe1Al2O4[1+] 0,47 0,40 6,92E-2 
Mg1Al2O4 80,91 81,75 -0,84 
Al1Mg2O4[1-] 0,47 0,48 -7,19E-3 
Mg3O4[2-] 4,13 4,19 -5,85E-2 
Fe1Mg2O4[1-] 2,44E-2 2,09E-2 3,48E-3 
Fe1Mg2O4[2-] 0,23 0,18 4,52E-2 
Mg1Fe2O4[2-] 7,49E-3 5,87E-3 1,63E-3 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Titania_Spinel kg 2,39E-5 6,12E-5 -3,73E-5 
Mg3O4[2-] 0,79 0,99 -0,20 
FeMg2O4[2-] 42,82 42,66 0,16 
Fe3O4[2-] 0,27 0,21 5,67E-2 
MgTi2O4[2+] 1,07 1,34 -0,27 
FeTi2O4[2+] 55,05 54,80 0,26 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00  
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G.7 Gasphase der GGS 1 für die Modellrechnungen 1 und 2  
 
Tabelle G8: Gasphase der GGS 1 für MR 1 und MR 2 - Volumenkonzentrationen 
    MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
Gasphase: m³ i.N. 32411,06 32411,03 2,90E-2 
Ar 32,28 32,36 -8,16E-2 
H2O 24,10 24,13 -3,25E-2 
CH4 15,47 15,42 4,76E-2 
CO2 14,46 14,40 6,77E-2 
H2 7,35 7,36 -7,92E-3 
N2 4,31 4,31 1,96E-5 
CO 1,22 1,22 6,05E-3 
H2S 0,40 0,40 8,47E-6 
HCl 0,38 0,38 6,19E-4 
NH3 2,43E-2 2,44E-2 -3,92E-5 
COS 2,15E-3 2,14E-3 1,30E-5 
H2CO 4,23E-6 4,22E-6 1,64E-8 
KFeCl3 2,54E-6 2,08E-6 4,59E-7 
KCl 2,24E-6 2,23E-6 1,74E-8 
CH3Cl 2,14E-6 2,13E-6 1,23E-8 
H2S2 1,66E-6 1,66E-6 1,84E-9 
CH3OH 1,27E-6 1,27E-6 3,57E-9 
HCN 1,14E-6 1,13E-6 5,34E-9 
FeCl2 8,62E-7 7,12E-7 1,50E-7 
HCOOH 6,43E-7 6,40E-7 2,31E-9 
(KCl)2 4,33E-7 4,26E-7 6,67E-9 
NaCl 3,28E-7 3,52E-7 -2,35E-8 
HNCO 1,71E-7 1,70E-7 7,54E-10 
CS2 8,13E-8 8,07E-8 6,01E-10 
KMgCl3 4,47E-8 4,62E-8 -1,52E-9 
(NaCl)2 2,79E-8 3,20E-8 -4,13E-9 
HS 2,57E-8 2,57E-8 1,42E-11 
KCaCl3 1,09E-8 1,16E-8 -6,51E-10 
S2 6,01E-9 6,00E-9 1,31E-11 
CH3 1,54E-9 1,54E-9 5,57E-12 
CuCl 5,22E-10 5,21E-10 0 
SO2 4,84E-10 4,84E-10 0 
(CuCl)3 2,03E-10 2,02E-10 0 
MgCl2 1,75E-10 1,83E-10 -7,37E-12 
FeCl3 1,38E-10 1,14E-10 2,44E-11 
NaFeCl4 9,92E-11 8,76E-11 1,16E-11 
(FeCl2)2 8,33E-11 5,68E-11 2,65E-11 
NaMgCl3 6,38E-11 7,13E-11 -7,43E-12 
Fe(OH)2 5,66E-11 4,70E-11 9,58E-12 
H 4,12E-11 4,12E-11 0 
Summe:   
Vol.-% 
100,00 100,00   
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Tabelle G9: Gasphase der GGS 1 für MR 1 und MR 2 in kg 
  MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR2 
  kg 
Ar 18657,11 18704,28 -47,17 
H2O 6281,89 6290,34 -8,45 
CH4 3591,33 3580,27 11,06 
CO2 9210,45 9167,33 43,11 
H2 214,36 214,59 -0,23 
N2 1746,39 1746,38 9,51E-3 
CO 495,80 493,35 2,45 
H2S 196,12 196,12 4,35E-3 
HCl 201,67 201,34 0,33 
NH3 6,00 6,00 -9,65E-3 
COS 1,87 1,86 0,01 
H2CO 1,84E-3 1,83E-3 7,13E-6 
KFeCl3 7,40E-3 6,06E-3 1,34E-3 
KCl 2,42E-3 2,40E-3 1,87E-5 
CH3Cl 1,56E-3 1,55E-3 9,01E-6 
H2S2 1,59E-3 1,59E-3 1,76E-6 
CH3OH 5,89E-4 5,87E-4 1,65E-6 
HCN 4,46E-4 4,44E-4 2,09E-6 
FeCl2 1,58E-3 1,31E-3 2,75E-4 
HCOOH 4,28E-4 4,26E-4 1,54E-6 
(KCl)2 9,34E-4 9,20E-4 1,44E-5 
NaCl 2,78E-4 2,97E-4 -1,98E-5 
HNCO 1,06E-4 1,06E-4 4,69E-7 
CS2 8,95E-5 8,89E-5 6,63E-7 
KMgCl3 1,10E-4 1,14E-4 -3,73E-6 
(NaCl)2 4,72E-5 5,42E-5 -6,99E-6 
HS 1,23E-5 1,23E-5 6,79E-9 
KCaCl3 2,93E-5 3,10E-5 -1,75E-6 
S2 5,58E-6 5,56E-6 1,22E-8 
CH3 3,36E-7 3,35E-7 1,21E-9 
CuCl 7,48E-7 7,47E-7 1,20E-9 
SO2 4,49E-7 4,48E-7 2,48E-10 
(CuCl)3 8,73E-7 8,69E-7 4,20E-9 
MgCl2 2,42E-7 2,52E-7 -1,01E-8 
FeCl3 3,25E-7 2,68E-7 5,72E-8 
NaFeCl4 3,17E-7 2,80E-7 3,71E-8 
(FeCl2)2 3,06E-7 2,08E-7 9,72E-8 
NaMgCl3 1,42E-7 1,58E-7 -1,65E-8 
Fe(OH)2 7,36E-8 6,12E-8 1,25E-8 
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G.8 Zusammensetzung der Gasphase des Rohgases für die Modellrechnungen 
1 und 2 
 
Bemerkung: Verbindungen mit einem Volumen von kleiner 1E-8 m³ i.N. sind nicht 
berücksichtigt 
 
Tabelle G10: Zusammensetzung der Gasphase des Rohgases für MR 1 und MR 2 
    MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
Gasphase: m³ i.N 34730,19 34761,20 -31,01 
CO 32,89 32,97 -7,89E-2 
H2O 22,49 22,50 -1,02E-2 
CH4 14,44 14,38 5,73E-2 
CO2 13,50 13,42 7,52E-2 
H2 11,91 11,96 -4,82E-2 
N2 4,02 4,02 3,61E-3 
H2S 0,37 0,37 3,39E-4 
HCl 0,36 0,36 8,96E-4 
NH3 2,27E-2 2,27E-2 -1,63E-5 
COS 2,01E-3 2,00E-3 1,39E-5 
H2CO 3,95E-6 3,93E-6 1,88E-8 
KFeCl3 2,37E-6 1,94E-6 4,30E-7 
KCl 2,09E-6 2,08E-6 1,80E-8 
CH3Cl 2,00E-6 1,98E-6 1,33E-8 
H2S2 1,55E-6 1,55E-6 3,10E-9 
CH3OH 1,18E-6 1,18E-6 4,38E-9 
HCN 1,06E-6 1,06E-6 5,93E-9 
FeCl2 8,05E-7 6,64E-7 1,41E-7 
HCOOH 6,00E-7 5,97E-7 2,69E-9 
(KCl)2 4,04E-7 3,98E-7 6,58E-9 
NaCl 3,06E-7 3,28E-7 -2,16E-8 
HNCO 1,59E-7 1,59E-7 8,45E-10 
CS2 7,59E-8 7,52E-8 6,29E-10 
KMgCl3 4,17E-8 4,31E-8 -1,38E-9 
(NaCl)2 2,60E-8 2,99E-8 -3,83E-9 
HS 2,40E-8 2,40E-8 3,47E-11 
KCaCl3 1,02E-8 1,08E-8 -5,98E-10 
S2 5,61E-9 5,59E-9 1,72E-11 
CH3 1,44E-9 1,43E-9 6,48E-12 
CuCl 4,87E-10 4,86E-10 1,22E-12 
SO2 4,52E-10 4,51E-10 0 
(CuCl)3 1,90E-10 1,89E-10 1,08E-12 
MgCl2 1,64E-10 1,70E-10 -6,72E-12 
FeCl3 1,29E-10 1,06E-10 2,28E-11 
NaFeCl4 9,26E-11 8,17E-11 1,09E-11 
(FeCl2)2 7,78E-11 5,30E-11 2,48E-11 
NaMgCl3 5,96E-11 6,64E-11 -6,88E-12 
Fe(OH)2 5,28E-11 4,39E-11 8,98E-12 
H 3,84E-11 3,84E-11 0 
Summe: 
Vol.-% 
100,00 100,00   
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G.9 Splittfaktoren für die Modellrechnungen 1 und 2 
 
Tabelle G11: Splittfaktoren für die Modellrechnungen 1 und 2 
 MR 1 MR 2 Differenz MR 1-MR 2 
Splitter 1 (von Stoffstrom 1 nach 3) 
C_graphite(s) 0,21 0,21 0 
gas_real H2 0,37 0,37 0 
gas_real N2 0,05 0,05 0 
gas_real O2 0,01 0,01 0 
(P2O5)2(s) 0,11 0,11 2,7E-4 
Al2O3_corundum(alpha(s4) 0,05 0,05 2,6E-8 
CaO_lime(s) 0,05 0,05 4,1E-5 
Cu(s) 0,17 0,16 1,7E-3 
Fe2O3_hematite(s) 0,24 0,24 -4,4E-4 
K2O(s) 0,05 0,05 0 
MgO_periclase(s) 0,12 0,12 2,1E-6 
Na2O(s) 0,27 0,27 2,0E-3 
SiO2_quartz(l)(s) 0,09 0,09 1,9E-7 
TiO2_rutile(s) 0,31 0,31 2,4E-8 
Pb(s) 1) 0,90 0,90 0 
Zn(s) 1)) 0,68 0,68 0 
S(liq) 1) 0,16 0,16 0 
Splitter 2 (von Stoffstrom 4 nach 6) 
CaO_lime(s) 2) 0,10 0,10 6,6E-4 
(P2O5)2(s) 2) 0,86 0,85 5,7E-3 
Pb(s) 1,00 1,00 0 
Zn(s) 1,00 1,00 0 
Splitter 3 (von Stoffstrom 5 nach 8) 
C_graphite(s) 0,70 0,70 -7,1E-4 
gas_real Cl2 0,76 0,77 -6,9E-3 
SO3(s) 0,75 0,64 0,11 
(P2O5)2(s) 1,00 1,00 0 
Al2O3_corundum(alpha(s4) 1,00 1,00 0 
CaO_lime(s) 1,00 1,00 0 
Cu(s) 1,00 1,00 0 
Fe2O3_hematite(s) 1,00 1,00 0 
K2O(s) 1,00 1,00 0 
MgO_periclase(s) 1,00 1,00 0 
Na2O(s) 1,00 1,00 0 
SiO2_quartz(l)(s) 1,00 1,00 0 
TiO2_rutile(s) 1,00 1,00 0 
gas_real O2 3) 0,02 0,02 1,4E-4 
Splitter 4 (von Stoffstrom 9 nach 10) 
global  0,28 0,21 0,07 
Splitter 5 (von Stoffstrom 15 nach 16) 
H2 0,38 0,38 0 
CO 0,76 0,76 0 
1) in Stoffstrom 3 als PbS(s) und ZnS_sphal.ite(s) geschrieben 
2) in Stoffstrom 6 als Ca3P2(s) geschrieben 
3) Sauerstoff von CaO_lime(s) und (P2O5)2(s) von Splitter 2 
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G.10 Phasenzusammensetzung kondensierter Phasen der GGS 1 für die Mo-
dellrechnungen 2 und 3 
 
Tabelle G12: Kondensierte Phasen der GGS 1 für MR 2 und MR 3 
Phase Einheit MR 2 MR 3 Differenz MR 2-MR 3 
Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) kg 1,90 1,90 0,00 
Cu2S(s3) kg 1,27 1,27 0,00 
BAlkCl-ss_rocksalt  kg 447,22 447,19 0,04 
NaCl 8,48 8,48 0,00 
KCl 91,52 91,52 0,00 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
BSalt-liquid kg 45,99 45,99 0,00 
NaCl 9,31 9,31 0,00 
KCl 57,01 57,01 0,00 
NaOH 6,64E-4 6,46E-4 1,74E-5 
KOH 4,47E-3 4,35E-3 1,17E-4 
MgCl2 1,34 1,34 -7,55E-6 
CaCl2 21,95 21,95 0,00 
FeCl2 10,38 10,38 0,00 
FeCl3 1,21E-4 1,25E-4 -3,21E-6 
CaO 6,40E-8 6,07E-8 3,29E-9 
Na2O 2,85E-8 2,70E-8 1,46E-9 
K2O 2,08E-7 1,97E-7 1,07E-8 
Ca(OH)2 1,53E-3 1,49E-3 4,01E-5 
Mg(OH)2 8,57E-5 8,34E-5 2,25E-6 
Fe*O 3,39E-8 3,22E-8 1,74E-9 
Fe(OH)2 7,67E-4 7,47E-4 2,01E-5 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Olivine kg 7,10E-3 7,10E-3 3,17E-7 
Mg1Mg1Si1O4 98,54 98,54 0,00 
Fe1Fe1Si1O4 5,18E-3 5,18E-3 1,94E-6 
Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,72 0,00 
Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,73 0,00 
Ca1Mg1Si1O4 3,11E-3 3,11E-3 6,08E-7 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Spinel kg 4,22E-4 4,22E-4 1,09E-7 
Fe1Al2O4 3,59 3,59 0,00 
Al3O4[1+] 9,38 9,39 -0,01 
Fe1Al2O4[1+] 0,40 0,37 2,99E-2 
Mg1Al2O4 81,75 81,77 -0,02 
Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48 -1,41E-4 
Mg3O4[2-] 4,19 4,18 4,18E-3 
Fe1Mg2O4[1-] 2,09E-2 1,93E-2 1,57E-3 
Fe1Mg2O4[2-] 0,18 0,18 2,17E-4 
Mg1Fe2O4[2-] 5,87E-3 5,85E-3 1,48E-5 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Titania_Spinel kg 6,12E-5 6,12E-5 4,29E-9 
Mg3O4[2-] 0,99 0,99 0,00 
FeMg2O4[2-] 42,66 42,66 0,00 
Fe3O4[2-] 0,21 0,21 4,07E-5 
MgTi2O4[2+] 1,34 1,34 0,00 
FeTi2O4[2+] 54,80 54,80 0,00 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
 
G. Ergebnisse Modellierung 209
G.11 Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 3 
 
Bemerkung: Die Zusammensetzung der jeweiligen Mischphasen im Stoffstrom 10 ist in 
der darauffolgenden Tabelle enthalten.  
 
Tabelle G13: Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 3 
  MR 2 MR 3 Änderung Masse von MR 2 auf MR 3, bezogen auf MR 2 
  kg kg % 
Stoffstrom 3 
C_graphite(s) 3122,93 3122,93 0 
gas_real H2 591,52 591,52 0 
gas_real N2 36,57 36,57 0 
gas_real O2 57,90 57,90 0 
K2O(s) 5,87 11,74 100,00 
(P2O5)2(s) 20,02 20,03 8,60E-2 
Al2O3_corundum(alpha(s4) 40,62 40,62 1,57E-5 
CaO_lime(s) 82,97 83,11 0,16 
Cu(s) 3,94 3,96 0,55 
Fe2O3_hematite(s) 113,06 113,12 5,68E-2 
MgO_periclase(s) 20,10 20,11 2,82E-2 
Na2O(s) 58,65 59,13 0,81 
PbS(s) 12,84 12,84 0 
SiO2_quartz(l)(s) 215,17 215,17 3,00E-5 
TiO2_rutile(s) 33,22 33,22 1,64E-6 
ZnS_sphal.ite(s) 27,71 27,71 0 
Stoffstrom 10 
Ca5HO13P3_hydroxyapat(s) 0,39 0,35 -10,29 
Cu2S(s3) 0,26 0,24 -10,29 
BAlkCl-ss_rocksalt 92,74 83,20 -10,29 
BSalt-liquid 9,54 8,56 -10,29 
Olivine 1,47E-3 1,32E-3 -10,29 
Spinel 8,75E-5 7,85E-5 -10,31 
Titania_Spinel 1,27E-5 1,14E-5 -10,29 
 
 
G. Ergebnisse Modellierung 210
Tabelle G14: Zusammensetzung der Mischphasen im Stoffstrom 10 für die Modell-
rechnungen 2 und 3 
    MR 2 MR 3 Änderung der Massen von MR 2 auf MR 3, bezogen auf MR 2 
Phase  Komponente Ma.-% Ma.-% % 
NaCl 8,48 8,48 -4,13E-5 
KCl 91,52 91,52 3,83E-6 
BAlkCl-ss_rocksalt 
Summe: 100,00 100,00   
NaCl 9,31 9,31 1,03E-3 
KCl 57,01 57,01 6,49E-4 
NaOH 6,64E-4 6,46E-4 -2,62 
KOH 4,47E-3 4,35E-3 -2,62 
MgCl2 1,34 1,34 5,62E-4 
CaCl2 21,95 21,95 -1,42E-4 
FeCl2 10,38 10,38 -2,39E-3 
FeCl3 1,21E-4 1,25E-4 2,64 
K2O 2,08E-7 1,97E-7 -5,14 
Ca(OH)2 1,53E-3 1,49E-3 -2,63 
Mg(OH)2 8,57E-5 8,34E-5 -2,62 
Fe(OH)2 7,67E-4 7,47E-4 -2,63 
BSalt-liquid 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
Summe: 100 100   
Mg1Mg1Si1O4 98,54 98,54 2,76E-4 
Fe1Fe1Si1O4 5,18E-3 5,18E-3 -3,74E-2 
Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,72 -1,86E-2 
Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,73 -1,86E-2 
Ca1Mg1Si1O4 3,11E-3 3,11E-3 -1,96E-2 
Olivine 
  
  
  
  
  
Summe: 100 100   
Fe1Al2O4 3,59 3,59 7,83E-3 
Al3O4[1+] 9,38 9,39 0,15 
Fe1Al2O4[1+] 0,40 0,37 -7,39 
Mg1Al2O4 81,76 81,78 2,56E-2 
Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48 2,92E-2 
Mg3O4[2-] 4,19 4,18 -9,98E-2 
Fe1Mg2O4[1-] 2,09E-2 1,93E-2 -7,51 
Fe1Mg2O4[2-] 0,19 0,18 -0,12 
Spinel 
  
  
  
  
  
  
  
  
Summe: 100 100   
Mg3O4[2-] 0,99 0,99 1,94E-2 
FeMg2O4[2-] 42,66 42,66 -3,83E-4 
Fe3O4[2-] 0,21 0,21 -1,91E-2 
MgTi2O4[2+] 1,34 1,34 1,93E-2 
FeTi2O4[2+] 54,80 54,80 -4,51E-4 
Titania_Spinel 
  
  
  
  
  
Summe: 100 100   
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G.12 Zusammensetzung der Gasphase im Rohgas für die Modellrechnungen 2 
und 3 
 
Tabelle G15: Zusammensetzung der Gasphase im Rohgas für MR 2 und MR 3 
  MR 2 MR 3 Volumenänderung von MR 2 auf MR 3, bezogen auf MR 2 
Gasphase in m³ i.N.:  34761,20 34762,08   
  Vol.-% Vol.-% % 
CO 32,97 32,96 -9,93E-3 
H2O 22,50 22,49 -2,59E-2 
CH4 14,38 14,38 7,55E-3 
CO2 13,42 13,42 1,63E-2 
H2 11,96 11,96 -8,74E-3 
N2 4,02 4,02 6,39E-5 
H2S 0,37 0,37 2,71E-3 
HCl 0,36 0,37 2,64 
NH3 2,27E-2 2,27E-2 -2,26E-2 
COS 2,00E-3 2,00E-3 4,49E-2 
H2CO 3,93E-6 3,93E-6 1,18E-2 
KCl 2,08E-6 2,08E-6 -3,07E-4 
CH3Cl 1,98E-6 2,04E-6 2,66 
KFeCl3 1,94E-6 1,94E-6 6,23E-4 
H2S2 1,55E-6 1,55E-6 2,05E-2 
CH3OH 1,18E-6 1,18E-6 -3,12E-3 
HCN 1,06E-6 1,06E-6 3,02E-2 
FeCl2 6,64E-7 6,64E-7 6,20E-4 
HCOOH 5,97E-7 5,97E-7 1,16E-3 
(KCl)2 3,98E-7 3,98E-7 -3,04E-4 
NaCl 3,28E-7 3,28E-7 -3,42E-4 
HNCO 1,59E-7 1,59E-7 1,95E-2 
CS2 7,52E-8 7,53E-8 7,35E-2 
KMgCl3 4,31E-8 4,31E-8 1,94E-2 
(NaCl)2 2,99E-8 2,99E-8 -3,74E-4 
HS 2,40E-8 2,40E-8 1,01E-2 
KCaCl3 1,08E-8 1,08E-8 -2,67E-5 
S2 5,59E-9 5,59E-9 3,56E-2 
CH3 1,43E-9 1,43E-9 1,50E-2 
CuCl 4,86E-10 4,99E-10 2,64 
SO2 4,51E-10 4,51E-10 -3,58E-3 
(CuCl)3 1,89E-10 2,04E-10 8,13 
MgCl2 1,70E-10 1,70E-10 1,94E-2 
FeCl3 1,06E-10 1,09E-10 2,65 
NaFeCl4 8,17E-11 8,38E-11 2,65 
NaMgCl3 6,64E-11 6,64E-11 1,93E-2 
(FeCl2)2 5,30E-11 5,30E-11 1,55E-3 
Fe(OH)2 4,39E-11 4,16E-11 -5,13 
H 3,84E-11 3,84E-11 -7,83E-3 
Summe: 100,00 100,00   
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G.13 Vergleich der Elementmengen im Kreislauf zwischen den Modellrechnun-
gen 2 und 4 
 
Bemerkung: Als Kreislaufmenge werden die Mengen im Stoffstrom 15 herangezogen, 
was der in der GGS 2 gebildeten Gasphase entspricht.  
 
Tabelle G16: Kreislaufmengen für MR 2 und MR 4 
Element MR 2 MR 4 Änderung Masse MR 2 auf MR 4, bezogen auf MR 2 
  kg kg % 
Al 1,6E-4 1,7E-5 -89,24 
C 7864,49 7858,60 -0,07 
Ca 4,41 0,70 -84,15 
Cl 371,02 200,64 -45,92 
Cu 1,01 0,52 -48,61 
Fe 2,11 0,44 -79,34 
H 440,06 440,06 -6,8E-5 
K 228,41 140,84 -38,34 
Mg 0,16 0,03 -81,70 
N 1048,68 1048,68 -1,5E-5 
Na 16,60 8,41 -49,34 
O 10534,58 10526,84 -0,07 
P 0,35 0,35 -1,68 
S 74,43 73,18 -1,68 
Si 1,4E-3 1,3E-3 -9,77 
Ti 1,5E-5 1,6E-6 -89,81 
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G.14 Partialdrücke von Gasphasenspezies der GGS 2 für Modellrechnungen 2 
und 4  
 
Tabelle G17: Partialdrücke von Gasphasenspezies der GGS 2 für MR 2 und 4 in bar 
  MR 2 MR 4    MR 2 MR 4    MR 2 MR 4 
K      Cu      P     
KCl 1,27E-01 8,40E-02  CuCl 3,73E-04 1,72E-04  CHP 2,78E-04 2,75E-04
(KCl)2 1,17E-02 5,12E-03  Cu 4,17E-05 4,18E-05  PS 1,23E-05 1,19E-05
KCaCl3 2,64E-03 4,02E-04  CuS 2,33E-06 2,29E-06  PH3 4,09E-06 4,08E-06
KMgCl3 9,87E-05 1,50E-05  (CuCl)3 9,80E-08 9,49E-09  PH2 1,37E-06 1,36E-06
K 7,38E-05 1,07E-04  Cu2 2,55E-08 2,56E-08  PN 9,28E-07 9,15E-07
KCN 6,87E-05 9,94E-05  CuO 7,82E-13 7,87E-13  P2 5,11E-07 4,95E-07
KFeCl3 5,26E-05 7,32E-06  Mg      PO 3,73E-07 3,68E-07
KOH 7,49E-06 1,09E-05  MgCl2 7,13E-05 1,64E-05  PH 1,02E-07 1,01E-07
KH 4,44E-07 6,45E-07  Mg 6,38E-08 6,97E-08  PO2 1,70E-08 1,68E-08
KAlCl4 7,55E-08 4,69E-09  MgCl 4,77E-08 2,39E-08  P 9,31E-09 9,16E-09
(KCN)2 3,12E-10 6,55E-10  MgOH 2,92E-09 3,22E-09  PCl 1,59E-09 7,18E-10
K2 4,06E-11 8,46E-11  Mg(OH)2 2,92E-09 3,24E-09  (P2O3)2 3,30E-10 3,16E-10
KO 1,67E-12 2,42E-12  MgH 1,75E-09 1,92E-09  CP 9,54E-11 9,39E-11
(KOH)2 8,63E-13 1,83E-12  MgS 9,33E-10 9,98E-10  PCl3 3,91E-13 3,70E-14
Na      (MgCl2)2 3,29E-10 1,73E-11  S     
NaCl 1,84E-02 9,41E-03  MgN 1,57E-13 1,72E-13  H2S 5,45E-02 5,38E-02
(NaCl)2 2,47E-04 6,51E-05  Si      COS 5,77E-03 5,67E-03
Na 4,56E-05 5,10E-05  SiS 7,41E-07 6,65E-07  HS 2,82E-04 2,78E-04
NaCN 3,67E-05 4,11E-05  SiO 5,78E-07 5,31E-07  CS2 1,16E-04 1,12E-04
NaMgCl3 2,63E-06 3,09E-07  SiCl2 6,89E-10 1,33E-10  CS 2,72E-05 2,66E-05
NaOH 1,15E-06 1,30E-06  SiS2 9,00E-11 7,91E-11  S2 2,20E-05 2,11E-05
NaH 6,27E-07 7,05E-07  SiH2Cl2 5,19E-11 1,01E-11  H2S2 4,27E-06 4,13E-06
Na2MgCl4 5,84E-08 3,52E-09  SiHCl3 3,40E-11 3,01E-12  S 7,20E-07 7,05E-07
NaAlCl4 7,53E-09 3,62E-10  SiCl3 3,33E-11 2,94E-12  SO 7,81E-08 7,68E-08
NaFeCl4 3,11E-09 1,54E-10  SiH3Cl 2,37E-11 1,01E-11  NS 8,59E-09 8,43E-09
(NaCN)2 3,59E-10 4,51E-10  SiH4 4,36E-12 4,07E-12  SO2 4,00E-09 3,94E-09
Na2 3,05E-11 3,82E-11  SiCl4 3,72E-12 1,50E-13  SSO 1,01E-09 9,71E-10
Na2Mg2Cl6 2,09E-12 2,89E-14  SiCl 2,13E-13 8,92E-14  S3 8,02E-10 7,53E-10
NaO 1,15E-12 1,29E-12  Ti      SCl 4,61E-10 2,07E-10
Ca      TiCl3 7,26E-09 6,93E-10  S2Cl 5,84E-11 2,57E-11
CaCl2 2,45E-04 5,65E-05  TiCl4 4,25E-10 1,86E-11  SCl2 8,89E-13 1,83E-13
CaCl 2,18E-08 1,10E-08  TiCl2 3,83E-10 7,97E-11  Cl     
Ca(OH)2 1,03E-09 1,15E-09  TiOCl2 3,18E-10 6,65E-11  HCl 9,41E-02 4,33E-02
CaOH 1,47E-10 1,62E-10  OTiCl 1,88E-12 8,59E-13  Cl 2,19E-06 1,00E-06
Ca 2,49E-11 2,73E-11  TiO 3,15E-13 3,13E-13  CH3Cl 1,20E-06 5,56E-07
CaS 8,03E-12 8,64E-12  Al      COCl 5,33E-08 2,45E-08
CaH 1,07E-13 1,18E-13  AlCl3 5,04E-08 4,74E-09  ClCN 1,43E-08 6,57E-09
Fe      AlCl2 1,04E-08 2,13E-09  Cl2 3,04E-10 6,37E-11
FeCl2 9,35E-04 1,97E-04  AlCl 9,69E-09 4,33E-09  CH2Cl2 1,30E-11 2,76E-12
Fe 1,13E-06 1,13E-06  OAlCl 3,28E-10 1,47E-10  HOCl 3,66E-12 1,69E-12
Fe(OH)2 5,77E-08 5,87E-08  AlOH(g2) 2,43E-10 2,39E-10  COCl2 1,56E-12 3,28E-13
FeS 5,41E-08 5,30E-08  OAlOH 2,10E-11 2,08E-11  CHCl 2,65E-13 1,22E-13
FeCl 4,18E-08 1,92E-08  AlH 2,34E-13 2,30E-13     
FeCl3 2,83E-08 2,73E-09  AlS 1,48E-13 1,42E-13     
(FeCl2)2 1,49E-08 6,59E-10  Al 1,29E-13 1,26E-13     
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G.15 Phasenzusammensetzung der Schlacke für die Modellrechnungen 2 und 4 
 
Tabelle G18: Phasenzusammensetzung der Schlacke für MR 2 und MR 4 
    MR 2 MR 4 Differenz MR 2-MR 41) 
Stoffstrom 13 
C_graphite(s) kg 212,89 218,65 5,76 
ASlag-liq kg 4911,43 4919,61 -8,18 
MgO 3,01 3,02 -1,15 
FeO 0,56 0,51 2,43 
(Na2O):2.000 3,03 3,09 -3,34 
SiO2 44,84 44,77 -3,2E-4 
TiO2 1,44 1,44 -0,06 
(Ti2O3):2.000 0,03 0,03 0,05 
CaO 28,28 28,46 -11,41 
(Al2O3):2.000 15,72 15,69 -5,6E-5 
(K2O):2.000 1,07 1,51 -21,72 
MgS 0,07 0,07 -0,26 
CaS 0,59 0,63 -2,26 
FeS 0,01 0,01 0,01 
(Na2S):2.000 0,06 0,07 -0,28 
(K2S):2.000 0,02 0,03 -0,51 
(Fe2O3):2.000 1,6E-4 1,4E-4 5,3E-4 
(Cu2O):2.000 0,02 0,02 0,03 
(Cu2S):2.000 3,0E-4 3,1E-4 -4,8E-4 
NaCl 0,10 0,05 2,41 
KCl 0,03 0,02 0,43 
CaCl2 0,98 0,50 23,94 
MgCl2 0,12 0,06 3,04 
FeCl2 0,02 7,9E-3 0,46 
CuCl 4,1E-4 2,0E-4 0,01 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Fe-liq  kg 264,97 267,64 -2,67 
Fe 82,44 82,55 -2,51 
C 3,23 3,24 -0,13 
Cu 7,17 7,15 -0,13 
Al 1,8E-6 1,7E-6 7,0E-8 
N 5,0E-3 5,0E-3 -1,6E-4 
P 3,99 3,95 -1,2E-3 
S 6,1E-3 5,9E-3 1,7E-4 
Si 6,6E-4 6,1E-4 1,2E-4 
Ti 2,6E-5 2,7E-5 -1,2E-6 
O 5,7E-4 5,7E-4 -2,1E-5 
AlO 2,4E-7 2,3E-7 0 
SiO 1,3E-6 1,2E-6 2,4E-7 
TiO 2,8E-7 2,8E-7 0 
MgO 2,0E-7 2,2E-7 -5,7E-8 
FeS 3,16 3,09 0,10 
CaO 3,6E-8 3,9E-8 -1,1E-8 
TiS 1,8E-7 1,7E-7 0 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Stoffstrom 6 
Ca3P2(s) kg 178,74 178,74 0 
Pb(s) kg 1,17 1,17 0 
Zn(s) kg 8,71 8,71 0 
1)Aufgrund der veränderten Basis sind die Differenzen für die Phasenkomponenten in kg angegeben 
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G.16 Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 4 
 
Bemerkung: Es ist nur die Phasenzusammensetzung vom Stoffstrom 10 dargestellt. 
Die Phasenzusammensetzung des Stoffstromes 3 in der MR 4 entspricht der Phasen-
zusammensetzung in der MR 2 (Tabelle 42 auf Seite 112). 
 
Tabelle G19: Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 4 
Phase   MR 2 MR 4 Masseän-
derung in %
    MR 2 MR 4 Masseän-
derung in % 
Ca5HO13P3 kg 0,39 0,36 -8,03  Olivine kg 1,5E-3 1,3E-3 -9,90 
Cu2S(s3) kg 0,26 0 -100,00  Mg1Mg1Si1O4 98,54 99,33   
Cu5FeS4(s3) kg 0 0,17 -  Fe1Fe1Si1O4 5,2E-3 1,1E-3   
Mg3P2O8(s) kg 0 0,02 -  Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,33   
BAlkCl-ss_rocks. kg 92,74 60,12 -35,17  Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,34   
NaCl 8,48 7,38    Ca1Fe1Si1O4 2,2E-5 1,9E-6   
KCl 91,52 92,62    Ca1Mg1Si1O4 3,1E-3 5,8E-4   
CaCl2 0 0    Summe: 
Ma.-%
 
100,00 100,00   
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00    Spinel kg 8,8E-5 9,8E-6 -88,85 
BSalt-liquid kg 9,54 0 -100,00  Fe3O4[1+] 8,5E-6 4,0E-3   
NaCl 9,31 0    Fe3O4[2-] 2,4E-4 8,2E-5   
KCl 57,01 0    Fe1Al2O4 3,59 1,57   
NaOH 6,6E-4 0    Al3O4[1+] 9,38 6,97   
KOH 4,5E-3 0    Al1Fe2O4[1-] 6,7E-4 3,8E-4   
MgCl2 1,34 0    Fe1Al2O4[1+] 0,40 6,54   
CaCl2 21,95 0    Al1Fe2O4[1+] 2,1E-4 4,5E-3   
FeCl2 10,38 0    Mg1Al2O4 81,75 78,47   
FeCl3 1,2E-4 0    Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48   
CaO 6,4E-8 0    Mg3O4[2-] 4,19 5,36   
Na2O 2,8E-8 0    Mg1Fe2O4 1,8E-3 0,05   
K2O 2,1E-7 0    Fe1Mg2O4[1-] 0,02 0,45   
MgO 0 0    Fe1Mg2O4[2-] 0,18 0,11   
Ca(OH)2 1,5E-3 0    Mg1Fe2O4[2-] 5,9E-3 4,3E-3   
Mg(OH)2 8,6E-5 0    Summe: 
Ma.-%
100,00 100,00   
Fe*O 3,4E-8 0    Titania_Spinel kg 1,3E-5 1,3E-6 -89,86 
Fe(OH)2 7,7E-4 0    Mg3O4[2-] 0,99 2,12   
Fe(OH)3 0 0    FeMg2O4[2-] 42,65 41,59   
Summe: 
Ma.-% 
100,00 0    MgFe2O4[2-] 5,3E-3 5,1E-3   
Pyrrhotite  kg 0 0,11 -  Fe3O4[2-] 0,21 0,09   
S 0 1,48    FeTi2O4 3,7E-3 1,1E-4   
FeS 0 98,52    MgTi2O4[2+] 1,34 2,86   
Summe: 
Ma.-% 
0 100,00    FeTi2O4[2+] 54,79 53,32   
AMonoxide kg 0 2,5E-4 -  Summe: 
Ma.-%
100,00 100,00   
FeO 0 2,10    Summe Phasen: kg 102,94 60,79 -40,95 
(Fe2O3):2.000 0 0,06         
MgO 0 97,83         
Summe: 
Ma.-% 
0 100,00         
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G.17 Zusammensetzung der Gasphase im Rohgas für die Modellrechnungen 2 
und 4 
 
Tabelle G20: Zusammensetzung der Gasphase im Rohgas für MR 2 und MR 4 
    MR 2 MR 4 Volumenänderung von MR 2 auf MR 4, bezogen auf MR 2 in % 1) 
Gasphase: m³ i.N. 34761,20 34707,78 -0,15 
CO 32,97 32,99 -0,08 
H2O 22,50 22,57 0,15 
CH4 14,38 14,42 0,10 
CO2 13,42 13,42 -0,14 
H2 11,96 12,01 0,27 
N2 4,02 4,02 -5,9E-4 
H2S 0,37 0,37 -0,76 
HCl 0,36 0,17 -52,25 
NH3 0,02 0,02 0,20 
COS 2,0E-3 2,0E-3 -1,05 
H2CO 3,9E-6 3,9E-6 -0,02 
KCl 2,1E-6 2,1E-6 1,19 
CH3Cl 2,0E-6 9,5E-7 -52,26 
KFeCl3 1,9E-6 2,8E-6 44,09 
H2S2 1,5E-6 1,5E-6 -1,64 
CH3OH 1,2E-6 1,2E-6 0,12 
HCN 1,1E-6 1,1E-6 -0,11 
FeCl2 6,6E-7 9,5E-7 42,39 
HCOOH 6,0E-7 6,0E-7 -5,3E-3 
(KCl)2 4,0E-7 4,1E-7 2,39 
NaCl 3,3E-7 2,9E-7 -10,22 
HNCO 1,6E-7 1,6E-7 -0,09 
CS2 7,5E-8 7,4E-8 -1,95 
KMgCl3 4,3E-8 1,4E-7 215,69 
(NaCl)2 3,0E-8 2,4E-8 -19,40 
HS 2,4E-8 2,4E-8 -0,83 
KCaCl3 1,1E-8 6,4E-9 -40,66 
S2 5,6E-9 5,5E-9 -1,78 
CH3 1,4E-9 1,4E-9 0,03 
CuCl 4,9E-10 2,1E-10 -55,89 
SO2 4,5E-10 4,5E-10 -0,86 
(CuCl)3 1,9E-10 1,6E-11 -91,42 
MgCl2 1,7E-10 5,3E-10 211,98 
FeCl3 1,1E-10 7,2E-11 -32,05 
NaFeCl4 8,2E-11 5,0E-11 -38,99 
NaMgCl3 6,6E-11 1,9E-10 180,09 
(FeCl2)2 5,3E-11 1,1E-10 102,76 
Fe(OH)2 4,4E-11 2,8E-10 526,34 
H 3,8E-11 3,8E-11 0,07 
Na2MgCl4 1,0E-11 2,6E-11 151,46 
Summe: 
Vol.-% 
100,00 100,00   
1) Da sich das Gesamtvolumen der Gasphase ändert, werden Unterschiede in der Zusammen-
setzung anhand der Volumenänderung der jeweiligen Spezies angegeben.  
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G.18 Kondensierte Phasen in der GGS 1 für die Modellrechnungen 2 und 4 
 
Tabelle G21: Kondensierte Phasen in der GGS 1 für MR 2 und MR 4 
Phase Einheit MR 2 MR 4 Differenz 
MR 2-MR 4
 Phase Einheit MR 2 MR 4 Differenz 
MR 2-MR 4
Ca5HO13P3_hyd.) kg 1,90 1,75 0,15  Olivine kg 7,1E-3 6,4E-3 7,0E-4 
Cu2S(s3) kg 1,27 0 1,27  Mg1Mg1Si1O4 98,54 99,33 -0,79 
Cu5FeS4(s3) kg 0 0,82 -0,82  Fe1Fe1Si1O4 5,2E-3 1,1E-3 4,1E-3 
Mg3P2O8(s) kg 0 0,09 -0,09  Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,33 0,39 
BAlkCl-ss_rocks.  kg 447,22 289,91 157,31  Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,34 0,40 
NaCl 8,48 7,38 1,10  Ca1Fe1Si1O4 2,2E-5 1,9E-6 2,0E-5 
KCl 91,52 92,62 -1,10  Ca1Mg1Si1O4 3,1E-3 5,8E-4 2,5E-3 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00    Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
BSalt-liquid kg 45,99 0 45,99  Spinel kg 4,2E-4 4,7E-5 3,7E-4 
NaCl 9,31 0 9,31  Fe3O4 7,6E-5 9,7E-4 -8,9E-4 
KCl 57,01 0 57,01  Fe3O4[1-] 2,8E-5 3,4E-4 -3,2E-4 
NaOH 6,6E-4 0 6,6E-4  Fe3O4[1+] 8,5E-6 4,0E-3 -4,0E-3 
KOH 4,5E-3 0 4,5E-3  Fe3O4[2-] 2,4E-4 8,2E-5 1,6E-4 
MgCl2 1,34 0 1,34  Fe1Al2O4 3,59 1,57 2,02 
CaCl2 21,95 0 21,95  Al3O4[1+] 9,38 6,97 2,41 
FeCl2 10,38 0 10,38  Al1Fe2O4[1-] 6,7E-4 3,8E-4 2,9E-4 
FeCl3 1,2E-4 0 1,2E-4  Fe1Al2O4[1+] 0,40 6,54 -6,13 
CaO 6,4E-8 0 6,4E-8  Al1Fe2O4[1+] 2,1E-4 4,5E-3 -4,3E-3 
Na2O 2,8E-8 0 2,8E-8  Mg1Al2O4 81,75 78,47 3,28 
K2O 2,1E-7 0 2,1E-7  Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48 4,5E-3 
MgO 3,3E-9 0 3,3E-9  Mg3O4[2-] 4,19 5,36 -1,17 
Ca(OH)2 1,5E-3 0 1,5E-3  Mg1Fe2O4 1,8E-3 0,05 -0,05 
Mg(OH)2 8,6E-5 0 8,6E-5  Fe1Mg2O4[1-] 0,02 0,45 -0,43 
Fe*O 3,4E-8 0 3,4E-8  Fe1Mg2O4[2-] 0,18 0,11 0,08 
Fe(OH)2 7,7E-4 0 7,7E-4  Mg1Fe2O4[2-] 5,9E-3 4,3E-3 1,5E-3 
Fe(OH)3 8,3E-9 0 8,3E-9  Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Summe: 
Ma.-% 
100,00 0    Titania_Spinel kg 6,1E-5 6,2E-6 5,5E-5 
Pyrrhotite kg 0 0,54 -0,54  Mg3O4[2-] 0,99 2,12 -1,13 
S 0 1,48 -1,48  FeMg2O4[2-] 42,65 41,59 1,06 
FeS 0 98,52 -98,52  MgFe2O4[2-] 5,3E-3 5,1E-3 1,3E-4 
Summe: 
Ma.-% 
0 100,00    Fe3O4[2-] 0,21 0,09 0,12 
AMonoxide kg 0 1,2E-3 -1,2E-3  FeTi2O4 3,7E-3 1,1E-4 3,6E-3 
FeO 0 2,10 0  MgTi2O4[2+] 1,34 2,86 -1,52 
(Fe2O3):2.000 0 0,06 0  FeTi2O4[2+] 54,79 53,32 1,47 
MgO 0 97,83 0  Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Summe: 
Ma.-% 
0 100,00         
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G.19 Partialdrücke von Gasphasenspezies in der GGS 2 für die Modellrechnun-
gen 2 und 5 
 
Tabelle G22: Partialdrücke von Gasphasenspezies in der GGS 2 für die Modellrech-
nungen 2 und 5 in bar 
  MR 2 MR 5    MR 2 MR 5    MR 2 MR 5 
K      Cu      P     
KCl 1,27E-01 1,11E-01  CuCl 3,73E-04 4,39E-04  CHP 2,78E-04 2,80E-04
(KCl)2 1,17E-02 8,91E-03  Cu 4,17E-05 4,12E-05  PS 1,23E-05 1,40E-05
KCaCl3 2,64E-03 1,57E-03  CuS 2,33E-06 2,60E-06  PH3 4,09E-06 4,11E-06
KMgCl3 9,87E-05 1,23E-04  (CuCl)3 9,80E-08 1,59E-07  PH2 1,37E-06 1,37E-06
K 7,38E-05 5,42E-05  Cu2 2,55E-08 2,49E-08  PN 9,28E-07 9,36E-07
KCN 6,87E-05 5,05E-05  CuO 7,82E-13 7,74E-13  P2 5,11E-07 5,18E-07
KFeCl3 5,26E-05 6,48E-05  Mg      PO 3,73E-07 3,76E-07
KOH 7,49E-06 5,50E-06  MgCl2 7,13E-05 1,02E-04  PH 1,02E-07 1,03E-07
KH 4,44E-07 3,26E-07  Mg 6,38E-08 6,43E-08  PO2 1,70E-08 1,71E-08
KAlCl4 7,55E-08 1,30E-07  MgCl 4,77E-08 5,72E-08  P 9,31E-09 9,38E-09
(KCN)2 3,12E-10 1,69E-10  MgOH 2,92E-09 2,95E-09  PCl 1,59E-09 1,91E-09
K2 4,06E-11 2,19E-11  Mg(OH)2 2,92E-09 2,94E-09  (P2O3)2 3,30E-10 3,40E-10
KO 1,67E-12 1,23E-12  MgH 1,75E-09 1,76E-09  CP 9,54E-11 9,61E-11
(KOH)2 8,63E-13 4,65E-13  MgS 9,33E-10 1,06E-09  PCl3 3,91E-13 6,63E-13
Na      (MgCl2)2 3,29E-10 6,69E-10  S     
NaCl 1,84E-02 1,34E-02  MgN 1,57E-13 1,58E-13  H2S 5,45E-02 6,14E-02
(NaCl)2 2,47E-04 1,31E-04  Si      COS 5,77E-03 6,52E-03
Na 4,56E-05 2,79E-05  SiS 7,41E-07 1,29E-06  HS 2,82E-04 3,18E-04
NaCN 3,67E-05 2,25E-05  SiO 5,78E-07 8,90E-07  CS2 1,16E-04 1,48E-04
NaMgCl3 2,63E-06 2,73E-06  SiCl2 6,89E-10 1,50E-09  CS 2,72E-05 3,07E-05
NaOH 1,15E-06 7,05E-07  SiS2 9,00E-11 1,77E-10  S2 2,20E-05 2,80E-05
NaH 6,27E-07 3,83E-07  SiH2Cl2 5,19E-11 1,13E-10  H2S2 4,27E-06 5,43E-06
Na2MgCl4 5,84E-08 4,41E-08  SiHCl3 3,40E-11 8,80E-11  S 7,20E-07 8,13E-07
NaAlCl4 7,53E-09 1,08E-08  SiCl3 3,33E-11 8,63E-11  SO 7,81E-08 8,82E-08
NaFeCl4 3,11E-09 3,79E-09  SiH3Cl 2,37E-11 4,33E-11  NS 8,59E-09 9,70E-09
(NaCN)2 3,59E-10 1,35E-10  SiH4 4,36E-12 6,69E-12  SO2 4,00E-09 4,52E-09
Na2 3,05E-11 1,14E-11  SiCl4 3,72E-12 1,15E-11  SSO 1,01E-09 1,29E-09
Na2Mg2Cl6 2,09E-12 2,25E-12  SiCl 2,13E-13 3,89E-13  S3 8,02E-10 1,15E-09
NaO 1,15E-12 7,06E-13  Ti      SCl 4,61E-10 6,19E-10
Ca      TiCl3 7,26E-09 1,58E-08  S2Cl 5,84E-11 8,85E-11
CaCl2 2,45E-04 1,68E-04  TiCl4 4,25E-10 1,10E-09  SCl2 8,89E-13 1,42E-12
CaCl 2,18E-08 1,25E-08  TiCl2 3,83E-10 7,02E-10  Cl     
Ca(OH)2 1,03E-09 4,98E-10  TiOCl2 3,18E-10 5,84E-10  HCl 9,41E-02 1,12E-01
CaOH 1,47E-10 7,08E-11  OTiCl 1,88E-12 2,90E-12  Cl 2,19E-06 2,60E-06
Ca 2,49E-11 1,20E-11  TiO 3,15E-13 4,08E-13  CH3Cl 1,20E-06 1,42E-06
CaS 8,03E-12 4,38E-12  Al      COCl 5,33E-08 6,34E-08
Fe      AlCl3 5,04E-08 9,98E-08  ClCN 1,43E-08 1,70E-08
FeCl2 9,35E-04 1,32E-03  AlCl2 1,04E-08 1,73E-08  Cl2 3,04E-10 4,29E-10
Fe 1,13E-06 1,13E-06  AlCl 9,69E-09 1,35E-08  CH2Cl2 1,30E-11 1,84E-11
Fe(OH)2 5,77E-08 5,75E-08  OAlCl 3,28E-10 4,59E-10  HOCl 3,66E-12 4,35E-12
FeS 5,41E-08 6,09E-08  AlOH(g2) 2,43E-10 2,85E-10  COCl2 1,56E-12 2,20E-12
FeCl 4,18E-08 4,96E-08  OAlOH 2,10E-11 2,47E-11  CHCl 2,65E-13 3,15E-13
FeCl3 2,83E-08 4,74E-08  AlH 2,34E-13 2,76E-13     
(FeCl2)2 1,49E-08 2,96E-08  AlS 1,48E-13 1,97E-13     
FeO 8,91E-11 8,89E-11  Al 1,29E-13 1,52E-13     
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G.20 Zusammensetzung der Schlacke für die Modellrechnungen 2 und 5 
 
Tabelle G23: Zusammensetzung der Schlacke für die Modellrechnungen 2 und 5 
    MR 2 MR 5 Differenz MR 2-MR 5 in kg 
Stoffstrom 13 
C_graphite(s) kg 212,89 220,70 -7,81 
ASlag-liq kg 4911,43 4524,32 387,11 
MgO 3,01 3,30 -1,80 
FeO 0,56 0,60 0,09 
(Na2O):2.000 3,03 3,36 -3,10 
SiO2 44,84 48,68 0,00 
TiO2 1,44 1,58 -0,60 
(Ti2O3):2.000 0,03 0,02 0,54 
CaO 28,28 22,87 354,28 
(Al2O3):2.000 15,72 17,06 0,00 
(K2O):2.000 1,07 1,36 -8,99 
MgS 0,07 0,04 1,66 
CaS 0,59 0,23 18,20 
FeS 0,01 5,8E-3 0,27 
(Na2S):2.000 0,06 0,03 1,50 
(K2S):2.000 0,02 0,01 0,42 
(Fe2O3):2.000 1,6E-4 1,1E-4 0,00 
(Cu2O):2.000 0,02 0,01 0,17 
(Cu2S):2.000 3,0E-4 1,3E-4 0,01 
NaCl 0,10 0,08 1,16 
KCl 0,03 0,03 0,18 
CaCl2 0,98 0,60 21,40 
MgCl2 0,12 0,10 1,49 
FeCl2 0,02 0,01 0,22 
CuCl 4,1E-4 2,6E-4 0,01 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Fe-liq kg 264,97 265,66 -0,69 
Fe 82,44 81,97 0,67 
C 3,23 3,19 0,09 
Cu 7,17 7,20 -0,13 
Al 1,8E-6 2,1E-6 -8,1E-7 
N 5,0E-3 5,1E-3 -2,0E-4 
P 3,99 3,98 7,8E-4 
S 6,1E-3 6,9E-3 -2,3E-3 
Si 6,6E-4 1,0E-3 -9,1E-4 
Ti 2,6E-5 3,3E-5 -1,9E-5 
O 5,7E-4 5,8E-4 -2,3E-5 
AlO 2,4E-7 2,8E-7 -1,2E-7 
SiO 1,3E-6 2,0E-6 -1,9E-6 
TiO 2,8E-7 3,6E-7 -2,3E-7 
MgO 2,0E-7 2,0E-7 -1,2E-8 
FeS 3,16 3,65 -1,31 
CaO 3,6E-8 1,7E-8 4,8E-8 
TiS 1,8E-7 2,7E-7 -2,3E-7 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Stoffstrom 6 
Ca3P2(s) kg 178,74 178,74 0 
Pb(s) kg 1,17 1,17 0 
Zn(s) kg 8,71 8,71 0 
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G.21 Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 5  
 
Bemerkung: Für den Stoffstrom 3 ist nur CaO dargestellt. Die Zusammensetzung und 
Menge der übrigen Phasen in der MR 5 entspricht den Angaben zur MR 2 (Tabelle 42 
auf Seite 112). 
 
Tabelle G24: Kondensierte Phasen im Rohgas für die Modellrechnungen 2 und 5 
    MR 2 MR 5 Masse-
ände-
rung in 
% 
   MR 2 MR 5 Masse-
ände-
rung in 
% 
Stoffstrom 3 Stoffstrom 10 
CaO_lime(s) kg 82,97 63,31 -23,70 Spinel kg 8,8E-5 1,5E-4 76,89 
Stoffstrom 10 Fe3O4 7,6E-5 1,2E-4   
Ca5HO13P3 kg 0,39 0,40 1,07 Fe3O4[2-] 2,4E-4 2,5E-4   
Cu2S(s3) kg 0,26 0,30 15,55 Fe1Al2O4 3,59 3,60   
BAlkCl-ss_rocks. kg 92,74 78,26 -15,61 Al3O4[1+] 9,38 9,26   
NaCl 8,48 7,36   Al1Fe2O4[1-] 6,7E-4 6,8E-4   
KCl 91,52 92,64   Fe1Al2O4[1+] 0,40 0,63   
CaCl2 1,8E-10 5,8E-11   Al1Fe2O4[1+] 2,1E-4 3,3E-4   
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   Mg1Al2O4 81,75 81,58   
BSalt-liquid kg 9,54 7,53 -21,07 Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48   
NaCl 9,31 7,30   Mg3O4[2-] 4,19 4,22   
KCl 57,01 57,64   Mg1Fe2O4 1,8E-3 2,9E-3   
NaOH 6,6E-4 9,9E-4   Fe1Mg2O4[1-] 0,02 0,03   
KOH 4,5E-3 8,6E-3   Fe1Mg2O4[2-] 0,18 0,19   
MgCl2 1,34 2,23   Mg1Fe2O4[2-] 5,9E-3 6,0E-3   
CaCl2 21,95 14,43   Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
FeCl2 10,38 18,38   Titania_Spinel kg 1,3E-5 2,8E-5 116,93 
FeCl3 1,2E-4 2,4E-4   Mg3O4[2-] 0,99 0,99   
CaO 6,4E-8 1,4E-7   FeMg2O4[2-] 42,65 42,66   
Na2O 2,8E-8 7,2E-8   MgFe2O4[2-] 5,3E-3 5,3E-3   
K2O 2,1E-7 6,8E-7   Fe3O4[2-] 0,21 0,21   
MgO 3,3E-9 1,8E-8   FeTi2O4 3,7E-3 2,3E-3   
Ca(OH)2 1,5E-3 1,9E-3   MgTi2O4[2+] 1,34 1,33   
Mg(OH)2 8,6E-5 2,7E-4   FeTi2O4[2+] 54,79 54,80   
Fe*O 3,4E-8 1,9E-7   Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   
Fe(OH)2 7,7E-4 2,6E-3        
Fe(OH)3 8,3E-9 3,1E-8        
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00        
Olivine kg 1,5E-3 2,4E-3 64,91      
Mg1Mg1Si1O4 98,54 98,53        
Fe1Fe1Si1O4 5,2E-3 5,2E-3        
Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,73        
Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,73        
Ca1Fe1Si1O4 2,2E-5 8,9E-6        
Ca1Mg1Si1O4 3,1E-3 1,2E-3        
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00        
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G.22 Zusammensetzung der Gasphase des Rohgases für die Modellrechnungen 
2 und 5  
 
Tabelle G25: Zusammensetzung der Gasphase des Rohgas für MR 2 und MR 5 
    MR 2 MR 5 Volumenänderung von MR 2 auf MR 5, bezogen auf MR 2 in % 1) 
Gasphase m³ i.N. 34761,20 34760,14 -3,0E-3 
CO Vol.-% 32,97 32,93 -0,10 
H2O   22,50 22,49 -0,03 
CH4   14,38 14,37 -0,05 
CO2   13,42 13,42 -2,7E-3 
H2   11,96 11,95 -0,13 
N2   4,02 4,02 3,1E-3 
HCl   0,36 0,40 12,25 
H2S   0,37 0,39 5,06 
NH3   0,02 0,02 -0,04 
COS   2,0E-3 2,1E-3 5,09 
H2CO   3,9E-6 3,9E-6 -0,03 
KFeCl3   1,9E-6 3,4E-6 73,42 
CH3Cl   2,0E-6 2,2E-6 12,22 
KCl   2,1E-6 2,1E-6 1,21 
H2S2   1,5E-6 1,7E-6 10,41 
CH3OH   1,2E-6 1,2E-6 -0,06 
FeCl2   6,6E-7 1,1E-6 71,36 
HCN   1,1E-6 1,1E-6 -8,5E-3 
HCOOH   6,0E-7 6,0E-7 -0,03 
(KCl)2   4,0E-7 4,1E-7 2,42 
NaCl   3,3E-7 2,9E-7 -10,34 
HNCO   1,6E-7 1,6E-7 -0,01 
CS2   7,5E-8 8,3E-8 10,45 
KMgCl3   4,3E-8 7,4E-8 72,43 
HS   2,4E-8 2,5E-8 5,08 
(NaCl)2   3,0E-8 2,4E-8 -19,62 
KCaCl3   1,1E-8 7,4E-9 -31,59 
S2   5,6E-9 6,2E-9 10,44 
CH3   1,4E-9 1,4E-9 -0,04 
CuCl   4,9E-10 5,3E-10 9,51 
SO2   4,5E-10 4,7E-10 5,08 
MgCl2   1,7E-10 2,9E-10 70,38 
(CuCl)3   1,9E-10 2,5E-10 31,33 
FeCl3   1,1E-10 2,0E-10 92,37 
(FeCl2)2   5,3E-11 1,6E-10 193,63 
NaFeCl4   8,2E-11 1,4E-10 72,47 
NaMgCl3   6,6E-11 1,0E-10 52,75 
Fe(OH)2   4,4E-11 6,0E-11 35,92 
H   3,8E-11 3,8E-11 -0,01 
Na2MgCl4   1,0E-11 1,4E-11 36,94 
Summe:   100,00 100,00   
1) Da sich das Gesamtvolumen der Gasphase ändert, werden Unterschiede in der Zusammen-
setzung anhand der Volumenänderung der jeweiligen Spezies angegeben.  
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G.23 Kondensierte Phasen in der GGS 1 für die Modellrechnungen 2 und 5 
 
Tabelle G26: Kondensierte Phasen in der GGS 1 für MR 2 und MR 5 
 Ein-heit MR 2 MR 5 
Differenz  
MR 2- MR 5 Phase 
Ein-
heit MR 2 MR 5 
Differenz  
MR 2-MR 5 
Ca5HO13P3_h. kg 1,90 1,92 -0,02 Spinel kg 4,2E-4 7,5E-4 -3,2E-4 
Cu2S(s3) kg 1,27 1,46 -0,20 Fe3O4 7,6E-5 1,2E-4 -4,6E-5 
BAlkCl-ss_rocks. kg 447,22 377,39 69,83 Fe3O4[1-] 2,8E-5 4,4E-5 -1,7E-5 
NaCl 8,48 7,36 1,12 Fe3O4[1+] 8,5E-6 2,1E-5 -1,3E-5 
KCl 91,52 92,64 -1,12 Fe3O4[2-] 2,4E-4 2,5E-4 -7,3E-6 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   Fe1Al2O4 3,59 3,60 -0,01 
BSalt-liquid kg 45,99 36,31 9,69 Al3O4[1+] 9,38 9,26 0,11 
CaCl2 1,8E-9 6,0E-10 1,2E-9 Al1Fe2O4[1-] 6,7E-4 6,8E-4 -9,4E-6 
NaCl 9,31 7,30 2,00 Fe1Al2O4[1+] 0,40 0,63 -0,23 
KCl 57,01 57,64 -0,63 Al1Fe2O4[1+] 2,1E-4 3,3E-4 -1,2E-4 
NaOH 6,6E-4 9,9E-4 -3,3E-4 Mg1Al2O4 81,75 81,58 0,17 
KOH 4,5E-3 8,6E-3 -4,2E-3 Al1Mg2O4[1-] 0,48 0,48 1,2E-3 
MgCl2 1,34 2,23 -0,88 Mg3O4[2-] 4,19 4,22 -0,03 
CaCl2 21,95 14,43 7,52 Mg1Fe2O4 1,8E-3 2,9E-3 -1,1E-3 
FeCl2 10,38 18,38 -8,00 Fe1Mg2O4[1-] 0,02 0,03 -0,01 
FeCl3 1,2E-4 2,4E-4 -1,2E-4 Fe1Mg2O4[2-] 0,18 0,19 -2,4E-3 
CaO 6,4E-8 1,4E-7 -7,2E-8 Mg1Fe2O4[2-] 5,9E-3 6,0E-3 -1,4E-4 
Na2O 2,8E-8 7,2E-8 -4,4E-8 Summe: 
Ma.-%
100,00 100,00   
K2O 2,1E-7 6,8E-7 -4,7E-7 Titania_Spinel kg 6,1E-5 1,3E-4 -7,2E-5 
MgO 3,3E-9 1,8E-8 -1,4E-8 Mg3O4[2-] 0,99 0,99 5,6E-3 
Ca(OH)2 1,5E-3 1,9E-3 -3,9E-4 FeMg2O4[2-] 42,65 42,66 -5,3E-3 
Mg(OH)2 8,6E-5 2,7E-4 -1,9E-4 MgFe2O4[2-] 5,3E-3 5,3E-3 -4,2E-7 
Fe*O 3,4E-8 1,9E-7 -1,6E-7 Fe3O4[2-] 0,21 0,21 -1,3E-3 
Fe(OH)2 7,7E-4 2,6E-3 -1,8E-3 FeTi2O4 3,7E-3 2,3E-3 1,3E-3 
Fe(OH)3 8,3E-9 3,1E-8 -2,3E-8 MgTi2O4[2+] 1,34 1,33 7,6E-3 
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00   FeTi2O4[2+] 54,79 54,80 -8,0E-3 
Olivine kg 7,1E-3 0,01 -4,6E-3 Summe: 
Ma.-%
100,00 100,00   
Mg1Mg1Si1O4 98,54 98,53 6,4E-3      
Fe1Fe1Si1O4 5,2E-3 5,2E-3 -6,0E-5      
Mg1Fe1Si1O4 0,72 0,73 -4,1E-3      
Fe1Mg1Si1O4 0,73 0,73 -4,1E-3      
Ca1Fe1Si1O4 2,2E-5 8,9E-6 1,3E-5      
Ca1Mg1Si1O4 3,1E-3 1,2E-3 1,9E-3      
Summe: 
Ma.-% 
100,00 100,00        
 
 
